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� Els encarregats d’obrir la trobada
han estat Pere Lluís Cabot, degà de

la Facultat de Química de la UB, i Josep
Maria Martorell, director general de Re-
cerca de la Generalitat de Catalunya. Ca-
bot ha destacat que l’edició d’enguany de
la JOCS coincideix amb la celebració de
l’Any Internacional de la Química, que “té
entre els seus objectius la transmissió a
la societat de la importància de la divul-
gació d’aquesta disciplina”. “És indubta-
ble que estem envoltats de química –ha
afegit– i en aquest sentit cal transmetre
la seva importància, així com els seus be-
neficis”.

Martorell, qui es va llicenciar a la Fa-
cultat de Física de la UB, a tocar de la de
Química, ha recordat el seupasper aquest
centre “pledebons records”, i hadestacat
el bon lloc de la ciència a Catalunya i el fet
que el Govern ha tingut i té el compromís
queaquestaposició es continuïmantenint
els propers anys, seguint amb les líniesbà-
siques de les polítiques científiques dutes
a terme tot i els canvis de govern.

Citant el conseller Mas-Colell, el di-
rector general ha afirmat que “la sensa-
ció és que hem pujat de la planta baixa a
un primer pis, hem pujat per les escales,
amb uns graons ben alts, ara tenim 2 o 3
anys per descansar, però després hemde
pujar al segon pis”. Per a Martorell, “el
2012, en matèria de recerca, no serà un
mal any, tot i que no serà de creixement”
i ha afegit que “com a Govern tenim clar
que aquest és un àmbit prioritari”.

El director general ha destacat el pa-
per del CESCA i de la Xarxa de Referència
Química Teòrica i Computacional (XRQTC).
“Si parlemde ciència i computació, tenim
dos grans exemples: XRQTC i CESCA”. “Els
processos d’agregació estalvienmolts di-
ners –ha comentat– i el CESCA és un bon
exemple de consorci de serveis”. Marto-
rell ha afirmat que “ha estat unamolt bo-
na iniciativa, ja que la compartició ha
permès tenir el doble de serveis per la
meitat del preu”.

La cloenda ha estat a càrrec de Fran-
cesc Illas, de la XRQTC, i Miquel Duran, de

la UdG. Illas ha afirmat que “la química
teòrica computacional és un camp salu-
dable, almenys tant com la química, for-
mada per una comunitat àmplia i activa”.
Duran, qui ha coincidit amb Illas en agrair
als organitzadors aquesta jornada que ha
definit coma“exitosa”, ha fet unbreu repàs
de les dues sessions “on s’ha parlat
d’oportunitats, d’algoritmes, de computa-
ció quàntica...”. Duran ha destacat el rol
del CESCA “proveïdor des de 1991 de re-
cursos computacionals, amb suport i con-
sultoria, però també d’altres serveis, com
les comunicacions i l’e-Administració”.

La JOCS’11 s’ha dividit en dues ses-
sions. Laprimera,moderadaper Jean-Didier
Maréchal, de laUAB,hadonatunavisió so-
bre l’estatde laquímicacomputacional, els
seus grans reptes, el nou paradigma per a
l’adaptació en paral·lel de dinàmica mole-
cular i sobre el futur de la químicaquàntica
als supercomputadors. Hi han intervingut
Joseph S. Francisco, de l’ACS; Erik Lindahl,
de Gromacs, i Jürg Hutter, de cp2k.

La segona sessió ha estat modera-
da per Ramon Crehuet, del CSIC, i s’ha
centrat en la relació de la química amb el
medi ambient, la biotecnologia, la nano-
tecnologia i la ciència dels materials. Ha
comptat amb les ponències de Josep M.
Anglada, d’IQAC-CSIC; Leonardo De Ma-
ria, de Novozymes; JosepM. Poblet, de la
URV, i Carlos Alemán, de la UPC.

La JOCShaestat possible gràcies a la
tascaduta a termepel comitèdeprograma
formatperMiquelDuran, Francesc Illas, Ra-
monCrehuet, Jean-DidierMaréchal iMiquel
Huguet, del CESCA, i ha comptat amb la
col·laboració de la UB, la XRQTC i Bull. �

La desena edició de la Jornada Catalana de Supercomputació, organitzada bien-

nalment pel CESCA, ha tingut lloc a la Universitat de Barcelona (UB) sota el le-

ma “Química, computació i societat”. La jornada, que ha comptat amb una ses-

sió de pòsters, ha tractat sobre els reptes de la química computacional, el seu

futur i com la seva aplicació contribueix a la millora de la nostra societat.

Química, computació i
societat, a la JOCS’11

A l’obertura, Josep M. Martorell i Pere Lluís Cabot. A la cloenda, Francesc Illas i Miquel Duran.
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Meeting Societal Grand
Challenges with Computational
Chemistry: The Road Ahead

We continue to see that accelerated tech-
nological, environmental, societal and fi-
nancial drivers are pushing the chemical
enterprise worldwide, and chemists work-
ing in it, to increasingly think and collab-
orate globally. There are challenges and
opportunities for our shared discipline
and its enterprise. This presentation has
looked at the increasing connectivity, in-
tegration, and interdependence of econ-
omies, societies, technologies, and cul-
tures spheres across the world. The effect
that globalization has had on the chem-
ical enterprise and chemical education to
date andwhat it could look like in the years
ahead has also be discussed.

The current research information in-
frastructure is being transformed into a
global collaboration infrastructure. The
essential underpinnings of such a trans-
formation exist in research networking and
distributed research collaborations, and
the talk has discussed how computatio-
nal chemistry is fostering global collabo-
rative interactions.

Copernicus: Automatic Parallel
AdaptiveMolecular Dynamics

Biomolecular simulation is a core appli-
cation on supercomputers, but it is ex-
ceptionally difficult to achieve the strong
scaling necessary to reach biologically rel-
evant timescales. Biomolecular systems
are frequently large enough to be reason-
ably efficiently parallelized, with 100-500
particles assigned to each core in high-
performance molecular dynamics (MD)
packages such as Gromacs when run on
a system with sufficiently low intercon-
nect latency.

However, at this point the time re-
quired for a step is approaching 100 µs
of wallclock time, and there simply aren’t
enough floating-point operations in a sin-
gle simulation to achieve order-of-mag-
nitude improvements in scalability. While
molecular dynamics can achieve close to
perfect weak scaling, this will put hard
bounds in strong scaling and limit the ac-
cessible run lengths for biomolecular sim-
ulation.

Here, we present a newparadigm for
parallel adaptivemolecular dynamics and

a publicly available implementation: Co-
pernicus. This framework combines per-
formance-leading molecular dynamics par-
allelized on three levels (SIMD, threads,
and message-passing) with kinetic clus-
tering, statistical model building and re-
al-time result monitoring.

Copernicus enables execution as sin-
gle parallel jobs with automatic resource
allocation. Even for a small protein such
as villin (9,864 atoms), Copernicus exhi-
bits near-linear strong scaling from 1 to
5,376 AMD cores. Starting from extended
chains we observe structures 0.6 Å from
the native state within 30 h, and achieve
sufficient sampling to predict the native
state without a priori knowledge after
80-90 h. Tomatch Copernicus’ efficiency,
a classical simulation would have to ex-
ceed 50 microseconds per day, currently
infeasible evenwith customhardware de-
signed for simulations.

Is There a Future for
Quantum Chemistry on
Supercomputers?

The main task of quantum chemistry is
the calculation of the electronic structure
of molecules. From the electronic struc-
ture one can derive properties and reac-
tivity and can make connections to expe-
rimental results or predictions for unknown
substances. Over the years a large set of
methods have been developed that allow
more accurate and efficient calculations.
Until recently computer programs using
these methods to investigate standard
chemistry problems were major users of
supercomputer resources.

Forced by the exponential growth of
computational power available on super-
computers and aided by the shift to mas-
sively parallel computer architectures we
currently see a change of types of appli-
cations. Whereas the more standard ap-
plications can be performed on personal
computers or on grid computer resources,

Joseph S. Francisco

2010 President,
American Chemical
Society, Purdue
University

Erik Lindahl

Gromacs

Jürg Hutter

Physical Chemistry
Institute,
University of Zurich

L’auditori durant la ponència de Jürg Hutter en la primera sessió de la JOCS.
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molecules in complex environments that
are studied using quantumchemistry com-
binedwith statisticalmechanicsmethods
require supercomputers. These newmeth-
ods allow to investigate the chemistry of
important systems related for example to
clean energy production and storage or
human health issues.

Theoretical Chemistry
and Environment

Environmenthasdifferentmeanings for dif-
ferent people, depending onhowdifferent
peopleapproach thisdiverseareaofknowl-
edge. One way of studying the environ-
ment comes from Chemistry and from At-
mospheric Science. The Earth atmosphere
is an open system which is fed by sun ra-
diation and by the release of enormous
amounts of matter from the earth surface,
includingboth, biogenicandanthropogenic
sources. The matter emitted to the at-
mosphere is oxidizedmainly byOHandby
O3 in day-time, and by NO3 in night-time,
and the products of this oxidation are or-
ganic and inorganic acids, aldehydes, car-
bondioxide, carbonmonoxideor highly re-
active radicals, among others. Moreover,
many products of the oxidation of at-
mospheric species can form aerosols or
can be taken up by clouds and be elimi-
nated by rain. These oxidation processes
dominate the chemistry of air pollution,
causing adirect effect onhumanhealth. In
addition, species like carbondioxide,meth-
aneor ozoneare greenhousegases, having
a direct impact on climate change.

Theoretical andcomputational chem-
istry is a useful tool for the study of at-
mospheric chemistry. It contributes to un-
derstand and to rationalize the processes
occurring in the atmosphere and, inmany
cases, it can provide thermodynamic and
kinetic data with a high level of accuracy
so that they can be used in atmospheric
models. Let us take two examples to illus-
trate this fact.

The first one is the oxidation of for-
mic acid by OH that can affect the con-
centration of atmospheric CO2. If the acid-
ic hydrogen is abstracted, then HCOO is
formed, ultimately yielding H + CO2, if the
formyl hydrogen is abstracted, then HO-
CO is formed, andwill break down into OH
+ CO. This reaction has been well studied
experimentally and, unexpectedly, shown
to prefer abstraction of the acidic hydro-
gen. The theoretical work has been able
to rationalize this process and it has shown
that the preference of the acidic hydrogen
abstraction is due to the fact that the re-
action undergoes a proton coupled elec-
tron transfer reaction. Furthermore, theo-
retical studies predict that, in presence of
water vapor, about 10%of formic acidwill
react with OH abstracting the formyl hy-
drogen rather than the acidic hydrogen,
changing thus the product distribution.

The second one is related to the re-
action of ozone with alkenes in a process
that leads to the formation of carbonyl ox-
ides (RR’COO) and aldehydes. The at-
mospheric fate of carbonyl oxides is of
great interest as they have been experi-
mentally shown to be both a day and night
time source of OH radicals, H2O2, organic
acids and hydroperoxides. The theoreti-
cal studies have been key in determining
the reactionmechanisms involved in this
process and in predicting a further at-
mospheric formation of hydroxyl radical,
which is themain oxidizing species in the
atmosphere.

Chemistry and Biotechnology

Novozymes is the world market leader in
bio-innovation, with its core business cen-
tered on industrial enzymes, microorga-
nisms, andbiopharmaceutical ingredients.
With over 700 products used in 130 coun-
tries, Novozymes’ bio-innovations impro-
ve industrial performance and safeguard
the world’s resources by offering superior
and sustainable solutions for tomorrow’s
ever-changing marketplace. Novozymes’

natural solutions enhance and promote
everything, from removing transfats in food
to advancing biofuels to power the world
tomorrow.

The Candida antarctica lipase B
(CALB) has found very extensive use in
biocatalysis reactions. Longmolecular dy-
namics simulations of CALB in explicit
aqueous solvent confirmed the high mo-
bility of the regions lining the channel that
leads into the active site, in particular, of
helices α5 and α10. The simulation also
confirmed the function of helixα5 as a lid
of the lipase. Replacing it with corres-
ponding lid regions from CALB homolo-
gues resulted in two new CALB mutants.
Characterization of these revealed subs-
tantially improved catalytic properties.
The research process leading to the im-
proved CALB variants exemplifies clearly
howdo supercomputers support the enzy-
me optimization tasks within a leading
biotech company.

Computational Modelling of
Nanostructures: The Case of
Molecular Metal Oxides

The continuous progress of computers in
general, and quantum chemistry software
in particular, has enabled to quantum
chemists to develop strategies to rationa-
lize electronic and structural properties of
large complex systems. Polyoxometalates
are molecular metal oxide anions mainly
formed by tungsten,molybdenumand va-
nadium atoms and mixtures of them. Ty-
pical polyoxometalates contain between
12 and 30 metal atoms but large structu-
res have been characterized with more
than 300metal atoms and the correspon-
ding oxygen atoms, with applications in
catalysis, in the synthesis of nanoparticles
or in medicine amongmany others. A dis-
tinctiveness of polyoxometalates is that
almost any element of the periodic table
can be incorporated in its structure allo-
wing tuning the properties of the anion.
For example, typical polyoxometalates

Josep M. Poblet
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have been used tobleaching of woodpulp
in a benign technological process, or very
recently polyoxometalates containing rut-
henium or cobalt atoms are used to oxi-
dize water in a green process.

From a computational point of view
the computational modeling of polyoxo-
metalates presents serious difficulties be-
cause of the size of the compounds, their
complex electronic structure and the rele-
vance of the stabilizing effects of solvent
and counterions ions in solution and coun-
terions in solid state. These compounds
are a good example to show the chal-
lenges that the computational chemistry
mustfaceinnanoscience:nucleationmecha-
nisms; modeling of electrochemical pro-
perties; transport of nanosystems, reacti-
vity in solution or in solid state, etc. We
are persuaded that Computational Chem-
istry andSupercomputer Centerswill have
in the coming years an essential role in the
development of nanosciences and nano-
technologies.

Chemistry and Materials
Science

It can be stated that, although Chemistry
and Materials Science followed separat-
ed ways for a long time, the collaborati-
ve relationships between these two dis-
ciplines started in the early twentieth
century. At that time chemists provided
useful information about the structure and
composition of many new materials as
well as the about the processes to apply
and synthesize them. These achievements
converged with the classical concepts of
Materials Science. As a result, Chemistry
is now playing a predominant role in Ma-
terials Science.

The simplest way to discuss the ben-
efits that the relationships betweenChem-
istry and Materials Science provoke on
the society is from an historical perspec-
tive. Thus, the collaboration between the
two disciplines can be divided in three
stages, each onewith its own relevant and
characteristic features. The first stage ex-
tends from the early twentieth century to
the eighties and corresponds to the pe-
riod in which chemists discovered many

new materials and processing methods,
like for plastics that still are of fundamental
importance for the society.

At around eighties, chemists de-
scribed a wide number of cases in which
different combinations of materials pro-
duced different but very interesting pro-
perties. This was the nucleus of the se-
cond stage, which resulted in a massive
development of blends and composites.
Moreover, advances in computer archi-
tectures and software developments were
so impressive that Computational Chem-
istry became, by its own, in another branch
of the Chemistry. Computational Chemistry
started to play a very significant role in
the relationships between Chemistry with
Materials Science.

Finally, we have recently started a
new stage in the collaboration between
the two disciplines. This arises from the
development of syntheticmethods to pre-
pare and characterize molecular hybrid
conjugates, in whichmolecular fragments
of very different chemical nature are co-
valently linked. As the preparation and
manipulation of these new materials are
very complex, Computational Chemistry
is currently playing a leadership role in
the collaboration between Chemistry and
Materials Science. �

All the presentations are available at
www.cesca.cat/jocs

Carlos Alemán

UPC

Els ponents i el comitè de programa de la JOCS’11.

Jürg Hutter
“The majority of standard
quantum chemistry
applications can be
performed on small and
medium systems”
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� El repositori Patrimoni Digital de Ca-
talunya (PADICAT) ha renovat el seu

portal web coincidint amb el cinquè ani-
versari de la seva inauguració, l’11 de se-
tembre de 2006. El nou web té per ob-
jectiu incrementar la participació dels
usuaris i facilitar l’accés al fons digitals
de les quasi 44.000 pàgines web captu-
rades que conté aquest repositori en ac-
cés obert.

La producció digital ja supera la pro-
ducció analògica. Cada dia es pengen co-
ses noves a la xarxa i moltes tenen una
caducitat gairebé instantània. Les inno-
vacions i canvis es perden i no es té tes-
timoni de l’evolució de la xarxa. PADICAT,
gestionat per la Biblioteca de Catalunya i
recolzat tècnicament pel CESCA, porta 5
anys processant i preservant la memòria
digital catalana a través de la captura sis-
temàtica de pàgines web catalanes o re-
lacionades amb Catalunya.

En aquest 5è aniversari, PADICAT ha
estrenat un nou web més dinàmic, intuï-
tiu i participatiu. De fet, el portal web
s’estructura en tres apartats diferenciats.
El primer, anomenat “Cerca i descobreix”,
permet cercar de forma senzilla la col-
lecció dewebs capturats, prop de200.000
captures demés de 44.000 pàgines web.
Uns 300milions de fitxers informàtics que
ocupen prop de 10 terabytes de dades.
Les cerques es poden fer permonogràfics
específics sobre temes concrets, comcam-
panyes electorals amb incidència a Cata-
lunya, recursos web de museus, el feno-
men de la música a internet...També es
pot cercar per llocs web, per categories o
de forma alfabètica.

El segon apartat, “Col·labora i parti-
cipa”, té per objectiu incentivar la parti-
cipació dels usuaris en la recomanació de
recursos web susceptibles de ser captu-
rats per formar part del patrimoni digital
català. En aquests anys, s’hi han incor-
porat 704 pàginesweb recomanades pels
usuaris. El tercer apartat, “Coneix-nos”,
aporta informació sobre la iniciativa i els
seus objectius.

La portada del nou PADICAT, a part
de permetre accedir a la cerca de recur-

sos web, mostra exemples de l’evolució
al llarg dels anys de diversos webs cap-
turats. També té un apartat de novetats
al que homes pot subscriure, diversos ac-
cessos directes a contingut rellevant, una
secció dedicada alsmonogràfics i una al-
tra a testimonis sobre PADICAT d’experts

en cultura digital i societat de la informa-
ció, comara el director de Vilaweb, Vicenç
Partal; la periodista Roberta Bosco; el fun-
dador d’Infonomia.com, Alfons Cornella;
o el degà de la Facultat de Documentació
de la Universitat de Barcelona, Cristóbal
Urbano.

En aquesta renovació tecnològica,
el repositori s’ha integrat amb el progra-
mari de catalogació CAT (Curator Archi-

ving Tool), desenvolupat pel CESCA. Així,
s’ha integrat el directori temàtic de PADI-
CAT amb les metadades de catalogació
possibilitant que el directori s’extregui de
forma automàtica de la base de dades del
CAT. D’aquesta manera, en lloc de mos-
trar un llistat de captures s’obté una fitxa
web que correspon a cada recurs captu-
rat i que mostra més informació addicio-
nal, com ara el títol del lloc web capturat,
la seva descripció, la categoria a què per-
tany, la data d’arxivat...

La cerca per paraula a PADICAT tam-
bé s’ha millorat amb la substitució del
programari Wera pel TNH. Aquest darrer
és un programari de codi obert molt ràpid
i eficient en l’obtenció de resultats de cer-
ca que a més permet refinar les cerques
per tipus de fitxer (pdf, html...). També es
té previst ampliar aquestes millores amb
la possibilitat de cercar per col·leccions i
fer cerques per paraules en una URL con-
creta.

Les empresesOptimyzet i Ymbra han
col·laborat eneldissenydel nouportalweb
i en la seva implementació amb Drupal.�

PADICAT estrena nou web
en el seu 5è aniversari

El nou PADICAT és
més dinàmic, intuïtiu

i participatiu
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� RECERCAT és un repositori coope-
ratiu de documents digitals que in-

clou la literatura de recerca de les uni-
versitats i dels centres d’investigació de
Catalunya, com ara articles encara no
publicats (preprints), comunicacions a
congressos, informes de recerca,working
papers, projectes de final de carrera, me-
mòries tècniques, etc.

El canvi de versió del programari ba-
se de RECERCAT, DSpace, de la versió 1.4
a la 1.7.2, ha comportat diversesmillores
en el seu funcionament i noves funciona-
litats. Una d’elles és que el repositori per-
met l’embargament, és a dir, permet la in-
corporació d’un document però no fer-lo
públic fins a una determinada data. Tam-
bé facilita filtrar documents segons la qua-
litat (preprint, postprint...), disposar de
diferents versions d’un document i esco-
llir entre les diferents llicències Creative
Commons existents.

Amés, acompleix amb les directrius
del recol·lector europeu Driver, cosa que
dónamés visibilitat als documents del re-
positori i també permet l’exportació de
les metadades a altres formats, de ma-
nera que altres repositoris recol·lectors
que no usin el protocol OAI-PMH poden
accedir a les metadades i mostrar-les.

Totes aquestes millores donen su-
port al mandat del CIC demesures afavo-
ridores de l’accés obert a la recerca pro-
duïda amb finançament públic i també
segueixen les directrius del ProjecteOpen-
AIRE (Open Access Infrastructure for Re-
search in Europe) de la Comissió Europea,
que estableix que la recerca finançada per
la Unió Europea estigui disponible en ac-
cés obert a través de la xarxa.

Una altra funcionalitat que possibi-
lita la nova versió del programari de RE-
CERCAT són les facetes, que milloren el
procés de cerca obtenint una cerca in-
tel·ligent o també anomenada cerca refi-
nada. Així, en fer una cerca simple, el re-
positori dóna l’opció de refinar-la per autor,
data depublicació, per tipus dedocument,
permatèria i per classificació decimal uni-
versal. A més, a la cerca avançada es po-
den afegir filtres i personalitzar la mane-
ra com es mostren els resultats, definint
la quantitat de resultats mostrats per pà-
gina i l’ordre en què apareixen.

Pel que fa a les estadístiques de les
consultes al repositori s’hanmillorat amb
l’aplicació SOLR que permet fer cerques
en tots els documents i registres que cons-
ten al repositori, integrant-lo amb el pro-
gramari DSpace per aconseguir les face-
tes, així comuna cerca a text complet entre

diferents formats, com ara pdf, doc, etc.
El nou RECERCAT és també més per-

sonalitzable gràcies a l’ús de la tecnologia
Manakin que permet modular i configurar
la interfície gràfica del repositori segons
les necessitats específiques. A més, in-
corpora nousmecanismes de preservació
de tots els fitxers que conté, amb la pos-
sibilitat de comprovar que estan totes les
metadades correctament assignades o la
presència de virus en el contingut.

També s’han millorat les citacions
dels documents de RECERCAT amb la in-
corporació del gestor de referències bi-
bliogràfiques RefWorks, un programari
que permet crear una base de dades per-
sonal mitjançant la importació de re-
ferències d’arxius de text o bases de da-
des en línia i altres fonts. A més, permet
generar automàticament citacions en di-
versos formats i afegir-les fàcilment en els
documents.

Pel que fa la interfície web de RE-
CERCAT, s’ha redissenyat per fer-la més
accessible per a la cerca. La pàgina prin-
cipal compta amb un apartat d’accés a la
consulta per títol, matèria, autor, col-
lecció... un apartat d’institucions partici-
pants amb accés directe als seus docu-
ments i accessos a un directori d’altres
repositoris, a les estadístiques i a les no-
vetats del repositori. �

Noves funcionalitats
per al repositori RECERCAT

El Dipòsit de la Recerca de Catalunya (RECERCAT) ha actualitzat el seu progra-

mari base i ha renovat també el seu web per fer-lo una eina més accessible,

personalitzable i propera als usuaris. Amb aquestesmillores, RECERCAT acom-

pleix amb els mandats del Consell Interuniversitari de Catalunya (CIC) que ha

establert una sèrie de recomanacions amb la intenció d’impulsar l’accés obert

a la producció científica dels investigadors i aconseguir que els resultats de la

recerca, que es finança amb recursos públics, sigui de domini públic, d’accés

lliure i gratuït per la xarxa.



� La recerca portada a terme gràcies
als recursos del CESCA ha permès

una millor comprensió dels nous mate-
rials estudiats pel grup, que comprèn dues
línies principals: el disseny de nanopar-
tícules polimèriques mitjançant simula-
ció computacional, dirigida pel Dr. Ángel
Moreno Segurado, i la simulació per mit-
jà de mètodes ab-initio i dinàmica mole-
cular de polímers confinats, portada a ter-
me pel Dr. Iñigo García Yoldi.

Disseny de nanopartícules
polimèriques

Les nanopartícules polimèriques unimo-
leculars són nanoobjectes tous, de mida
típica inferior als 15nanòmetres, ambgran
interès en aplicacions avançades en dife-
rents camps com ara la nanomedicina o

l’optoelectrònica. Durant els darrers anys
s’ha fet ungranesforç en la recercadenous
camins eficients per a la síntesi de les
mencionades nanopartícules mitjançant
col·lapse intramolecular irreversible.

“Tot i l’enorme afany dedicat en el
dissenyd’aquestsmètodes, es coneixmolt
poc sobre l’estructura interna d’aquestes
nanopartícules, més enllà de la seva mi-
da típica, així com de la cinètica de la for-
mació d’enllaços permanents o cross-lin-
king que dóna lloc a la nanopartícula des
del polímer precursor no enllaçat”, co-
menta Moreno. Amb la finalitat de clarifi-
car aquestes qüestions, “s’ha realitzat un
estudi sistemàtic,mitjançant simulació de
dinàmica molecular, del procés de cross-
linking en un model simplificat del pre-
cursor. Per fer-ho, s’ha utilitzat el conegut
model bead-spring deGrest i Kremer, àm-

pliament usat per la comunitat computa-
cional en multitud de problemes comple-
xos de física de polímers, com ara la mi-
cel·larització, l’autoassemblatge, l’adsorció
en superfícies, la formació de gels o la
translocació”, afegeix Moreno.

Amb la finalitat de crear un model
per a sistemes reals, el precursor simulat
consisteix en una cadena lineal ambgrups
laterals curts. Una fracció d’aquests aca-
ba en un grup actiu (linker). Els diferents
grups actius poden formar enllaços per-
manents, donant lloc a una nanopartícu-
lamitjançant la progressiva compactació
del polímer. En un primer pas d’un estu-
di sistemàtic en diverses condicions ini-
cials, s’ha simulat el procés de cross-lin-
king en condicions de bon dissolvent i a
dilució infinita.

El procés de cross-linking es carac-
teritza, en les seves primeres etapes, per
la formació d’enllaços entre grups actius
en la sevamajoria topològicamentpropers.
Aquest mecanisme dóna lloc a una com-
pactació local del precursor, i apareix com
aconseqüènciadel caràcter preferentment
estès de les cadenes polimèriques enbon
dissolvent. La formació d’enllaços entre
grups topològicament allunyats, eficaç
per a la compactació global de les nano-
partícules, implica molts pocs grups i és

A V E N Ç O S E N F Í S I C A D E M A T E R I A L S

Simulaciómultiescala
de sistemes polimèrics

El Grup Polymers & Soft Matter del Centro de Física de Materiales de San Sebas-

tián, liderat pel professor Juan Colmenero de León, té una àmplia experiència en

l’estudi de polímers i materials no cristal·lins i ha desenvolupat una robusta meto-

dologia per a l’estudi de les propietats estructurals i dinàmiques d’aquests siste-

mes, així com la seva interrelació a diferents escales de temps i longitud (micro, na-

no, meso, macro). Aquesta metodologia conjuga diferents tècniques experimentals

i mètodes de simulació a diferents nivells, principalment orientats a tècniques de

dinàmica molecular però tenint en compte l’ús de mètodes ab-initio per a un millor

coneixement dels sistemes.

Teraflop8

1.1 1.2

Figura 1. Dues nanopartícules típiques de topo-
logies compacta (1.1) i estesa (1.2), obtingudes
a partir d’un precursor copolímer, després de
completar el procés de cross-linking.
Els dos tipus de grups actius estan
representats en groc i verd.
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2.1 2.2 2.3

significativa només en l’etapa final del
procés de cross-linking.

“Per aquesta raó, encara que són ob-
jectes més petits i més esfèrics que els
seus precursors corresponents, el procés
de cross-linking dóna lloc principalment
a nanopartícules esteses amb alguns bu-
cles tancats”, comenta Moreno. També
s’han realitzat simulacions per a un mo-
del anàleg de copolímers, amb dos tipus
de grups actius. En aquest model només
es permeten enllaços entre grups del ma-
teix tipus. “Hemestudiat dos tipus de pro-
cés: simultani (amb ambdós grups acti-
vats almateix temps) i seqüencial (en què
un grup s’activa només quan l’altre ha
completat el seu cross-linking). Aquests
dos processos correspondrien a la pre-
sència simultània o seqüencial dels cata-
litzadors respectius per als grups actius”,
apunta Moreno. Tots dos mètodes donen
lloc a lesmateixes propietats estructurals
de les nanopartícules obtingudes. Per això,
“el mètode simultani és clarament prefe-
rible tant des d’un punt de vista compu-
tacional com de síntesis experimental”,
explica Moreno. “Les nanopartícules ob-
tingudes a partir de copolímers tenenme-
nor mida i es caracteritzen per ser més
esfèriquesque lesobtingudesapartir d’ho-
mopolímers, tot i que encara s’obté una
fracció significativa d’objectes estesos”,
afegeix (vegeu figura 1).

Simulació de polímers confinats

L’addició de nanopartícules a materials
polimèrics permet la modificació de les
propietats físiques del polímer obtenint
així un material nou, conegut com a na-
nocompost polimèric. Aquests tipus de

materials, coneguts des de fa més d’un
segle, presenten múltiples aplicacions
que van des de la ciència dematerials fins
a lamedicina, però ha estat només en els
darrers anys quan s’ha estat en disposi-
ció d’establir una relació qualitativa i fins
i tot quantitativa entre l’estructura i les
propietats dels nanocompostos.

Els nanocompostos es poden clas-
sificar atenent a la dimensionalitat de les
nanopartícules, depenent si aquestes són
pràcticament puntuals (nanopartícules
isodimensionals), monodimensionals
(nanotubs o whiskers) o bidimensionals

(làmines). En aquest cas, “hem estudiat
nanocompostos amb nanopartícules la-
minars on el polímer presenta un alt grau
de confinament entre làmines, concreta-
ment el polímer òxid depolietilè (PEO) con-
finat en grafè (G) i òxid de grafit (GO)”, ex-
plica García Yoldi. La simulació d’aquests
sistemes busca justificar els canvis pro-
duïts a un polímer altament confinat: can-
vis estructurals i dinàmics, i observables,
com ara les temperatures de transició ví-
tria o fusió, entre d’altres.

Per a una correcta simulació de les
propietats dinàmiques en els sistemes
PEO-G/GO és necessari conèixer correcta-

ment la seva estructura i “per a una cor-
recta descripció d’aquesta estructura hem
estudiat les principals interaccions entre
el polímer i la làmina permitjà d’una sèrie
de models discrets de no més de 50
àtoms”, comenta García Yoldi. En total,
“hem estudiat 14 models, els més relle-
vants esmostren a la figura 2.1. Amés, els
hem analitzat a nivell ab-initiomitjançant
un mètode de referència que descriu cor-
rectamentel sistemaperòambuncost com-
putacional alt, coméselmètodeMP2 imè-
todesméseconòmics computacionalment
basats en la teoria del funcional de la den-
sitat. Els funcionals que millor descriuen
la interacció polímer substrat són els fun-
cionals de tipus Hybrid meta-GGA desen-
volupats per Truhlar et al. La majoria
d’interaccions són dèbils però estables,
tant per al sistema PEO-GO comper al sis-
tema PEO-G”, afegeix García Yoldi.

“L’ús dels funcionals de Truhlar et
al. ha permès calcular propietats dels
monòmers inassequibles a nivell MP2,
propietats topològiques o vibracionals per
exemple, i s’ha utilitzat per al càlcul de
models discrets demajormesura que s’ha
vist que poden ser reproduïts correcta-
ment mitjançant camps de força clàssics
emprats en dinàmicamolecular”, explica
García Yoldi. Aquest fet ha portat a la cons-
trucció dels models periòdics (vegeu fi-
gura 2) per als dos sistemes que perme-
tran l’estudi de les propietats dinàmiques
del sistema. �

Figura 2. Exemple dels models discrets simulats
per estudiar la interacció polímer-substrat en
els sistemes PEO-G/GO (2.1). Aquests models
han permès construir els models del polímer
confinat en grafè (2.2) i òxid de grafit (2.3).

S’ha desenvolupat una
robusta metodologia per a
l’estudi de les propietats
estructurals i dinàmiques
dels polímers i materials no
cristal·lins



� Enguany ha estat distingit amb un
premi ICREA Acadèmia 2010 que té

per objectiu incentivar l’excel·lència in-
vestigadora del personal docent investi-
gador doctor en les universitats públi-
ques catalanes. Què suposa per a vostè
aquest reconeixement?
Aquest premi és important perquè impli-
ca un reconeixement al treball dels in-
vestigadors. A més, aquest tipus de pre-
mis permeten alliberar unamica la docèn-
cia i facilitar el poder dedicar-semés a fer
recerca. Crec que perquè es pugui fer una

bona recerca és necessari que es reco-
negui que és important, que té un valor.
Reconèixer la tasca de recerca dels in-
vestigadors que estem a la universitat és
vital, ja que serveix per potenciar-la. A ni-
vell personal emproporciona una gran sa-
tisfacció rebre un premi com aquest.
Què el va fer dedicar-se a la física?
La meva afició per la física va aparèixer
molt d’hora. Quan tenia 14 anys vaig te-
nir clar que volia ser físic. Amb aquesta
edat va ser la primera vegada que vaig te-
nir a l’escola una assignatura de física.

Podíem escollir entre física o llatí i jo vaig
escollir física. El que vaig descobrir em va
emocionar i vaig decidir continuar estu-
diant per arribar a ser físic. Els professors
de física que tenia a La Salle, centre on
vaig estudiar, em van fer estimar aques-
ta matèria. Un cop acabat el batxillerat
vaig començar la carrera de Física a laUAB.
A la universitat vaig fer uns anys de cièn-
cies matemàtiques per reforçar la meva
formació teòrica. Cap al tercer any de car-
rera vaig especialitzar-me i vaig decidir
que volia dedicar-me a la recerca en físi-
ca teòrica i per això vaig doctorar-me.
El seu grup de recerca de física estadís-
tica centra la seva activitat en l’estudi
dels principis bàsics i dels fenòmens de
no-equilibri en sistemes a la nanoesca-
la. En què consisteix exactament?
La finalitat principal del nostre grup de re-
cerca és intentar esbrinar si les lleis que
actuen en elmónmacroscòpic poden apli-
car-se als sistemesmolt petits demida na-
noscòpica o mesoscòpica (entre el món
macroscòpic i el nanoscòpic). Aquesta tas-
ca és complicada, el fet que el sistema si-
gui petit fa que la incertesa en determinar
les seves propietats augmenti a conse-
qüència de la presència de fluctuacions.
Així, per exemple, estudiem comes trans-
porta la calor a les proteïnes i quins són
els seus canvis d’energia, com funcionen
els motors moleculars, els canals iònics i

Amb només 14 anys ja tenia clar que dedicaria la seva vida a la física perquè quan
va descobrir-la “em va emocionar tant que vaig decidir continuar estudiant per

arribar a ser físic”. I així ha estat, Miguel Rubí Capaceti porta més de 30 anys inves-
tigant sobre física estadística, la major part d’aquest temps a la UB. Enguany ha es-
tat guardonat amb un dels 25 premis ICREA Acadèmia, que concedeix la Institució
Catalana de Recerca i Estudis Avançats (ICREA). Aquest reconeixement li permetrà
donar una dedicació prioritària a les seves activitats de recerca que se centren en
l’estudi dels principis bàsics i dels fenòmens de no-equilibri en sistemes a la na-
noescala i la seva aplicació pràctica en nanociència i biologia.

“La tecnologia és el motor
que permet avançar en l’estudi
dels sistemes nanoscòpics”
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ENTREVISTA A MIGUEL RUBÍ, PREMI ICREA ACADÈMIA 2010
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les biomolècules. Tambéestudiem les lleis
de la radiació tèrmica entre objectes na-
noscòpics separats per distàncies molt
curtes. Fem recerca bàsica per explicar el
funcionament de sistemesmolt petits, que
pot ser contrastada per experiments.

En aquest sentit, per a la nostra re-
cerca la tecnologia juga un papermolt im-
portant, de fet és el motor que ens per-
met avançar. Els avenços que s’estan
portant a terme en nanociència són grà-
cies a l’avenç de la tecnologia. L’aparició
de dispositius nous de mesura propor-
ciona accés a informació que abans no hi
havia manera d’esbrinar. Existeixen a
l’actualitat una gran diversitat de teories
físiques que permeten fer prediccions so-
bre el comportament dels sistemes a es-
cales molt petites que es coneixen de fa
temps però que no s’havien pogut validar
perquè la tecnologia del moment no ho
havia permès.
Com ha evolucionat la recerca en física a
Catalunya i, concretament, en el campde
la nanotecnologia?
La física a Catalunya, i també a la resta de
l’Estat, sempre ha estat unamatèria cap-
davantera. Amés, també s’ha aconseguit
cert nivell internacional que fa uns anys
encara no s’havia assolit. A les universi-
tats catalanes hi ha grups de recercamolt
importants que treballen en diferents
camps de la física. Amés, s’han creat ins-
tituts de recerca que han fet més compe-
titiva aquesta disciplina i programes com
el d’ICREA que han permès obtenir el fi-
nançament necessari per poder contrac-
tar a científics de molt prestigi que han
contribuït a enriquir la recerca que des-
envolupem aquí. Crec que el present és
molt prometedor i és molt important que
es continuï fent créixer la recerca en físi-
ca, que augmenti la nostra visibilitat a ni-
vell internacional, com ja s’està fent amb
la participació de físics catalans de pri-
mera categoria en congressos interna-
cionals. Esperem poder continuar així i
que la situació econòmica actual no sigui

un obstacle per a un creixement tan ràpid
de la ciència a Catalunya durant els prò-
xims anys.
Quines aplicacions pràctiques en nano-
ciència i biologia té la seva recerca?
Principalment fem ciència bàsica, el que
passa és que cal recolzar-la a nivell expe-
rimental. Perquènopodem fer prediccions
teòriques tota la vida, és necessari provar
les teories, fer experiments. El creixement
dels grups experimentals ha vingut acom-
panyat, com jahe comentat, per l’avençde
la tecnologia. Per exemple, ara disposem
de microscopis de forces atòmiques que
poden visionar detallsmolts precisos dels
sistemes que abans no eren visibles. La
nostra recerca en nanociència podria apli-
car-se al disseny i millora de dispositius.
Una part important de la nanotecnologia
se centra en lamanipulació de lamatèria.
S’estudia, també, com intercanvien calor
els objectesmolt petits, ja que les lleis que
governen l’intercanvi de calor en objectes
gransno tenen res a veure amb lesdels pe-
tits. Enbiologia s’analitzen les funcionsde
les proteïnes i com la cel·la biològica in-
tercanvia ions amb l’exterior. Aquestsme-
canismes tenen una explicació fisicoquí-
mica. Les teoriesqueestemdesenvolupant
ajuden a explicar aquests fenòmens de
transport en sistemes de no-equilibri, on
la física estadística pot donar resposta.
Fa 16 anys que és usuari del CESCA. Com
està contribuint aquest Centre en la se-
va recerca?
Les simulacions per a la nostra recerca
sónmolt importants, imprescindibles per
fer recerca de qualitat. Les que hem po-
gut realitzar al CESCA al llarg d’aquests

anys ens han estat molt útils. Existeixen
sistemes nanoscòpics on fer experiments
ésmolt complicat, molts cops l’única op-
ció és la simulació. Simulem motors mo-
leculars ja que estanmolt influenciats per
l’entorn i només poden ser descrits per
teories estadístiques, és el cas dels mo-
torsmoleculars biològics. Posem una na-
nopartícula sobre un nanotub de carboni
i apliquem una diferència de temperatu-
ra. Coma resultat la nanoparticula esmou.
Realitzar aquests tipus d’experiments tot
i que són possibles, és complicat. Fer la
simulació del procés és més senzill i grà-
cies a ella obtenim informació molt acu-
rada del que succeeix. Tot i que a la UB
tenimun clúster per realitzar simulacions,
moltes vegades necessitemmés recursos
de supercomputació i més potents com
els que ens proporciona el CESCA.
Des de l’any 1996 és director de la Sit-
ges Conference sobre física estadística.
Com ajuden la recerca aquests tipus
d’esdeveniments?
La Sitges Conference es va fundar el 1969
i és una dels esdevenimentsmés tradicio-
nals en física estadística que existeixen en
tot l’Estat. Se celebra biennalment i desde

“Existeixen sistemes
nanoscòpics on fer

experiments és complicat,
molts cops l’única opció és

la simulació”

“Obtenir un benefici de la
inversió en recerca és un
procés lent i costós. La

investigació científica dóna
resultats a llarg termini”

Antoni Castellà, secretari d'Universitats i Recerca, lliura el premi ICREA Acadèmia a Miguel Rubí.
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l’any 1996 porto la seva direcció. La
missió d’aquesta trobada és portar les
línies més actuals de la recerca i anar
canviantde temàticaperòsempreorien-
tada a la física estadística. Les prime-
res conferències se centraven en fona-
mentació, ciència bàsica, però ara ca-
da cop més s’orienta cap la seva apli-
cació enbiologia, en temes relacionats
amb l’energia o els nanomaterials. Crec
que poder comptar amb aquest fòrum
de discussió d’alt nivell a Catalunya i
que alhora permet establir contactes i
col·laboracions entre els investigadors
és molt enriquidor i necessari.
Porta desenvolupant gairebé tota la
seva activitat de recerca a la UB. Com
ha vist evolucionar l’activitat de re-
cerca a Catalunya? Quin balanç en fa?
La recerca a la universitat, en general,
haevolucionatpositivament. S’hananat
creant nous grups de recerca de forma
contínua i això ha estat en part gràcies
a programes com el d’ICREA, de la Ge-
neralitat de Catalunya, i Juande la Cier-
va i RamónyCajal, delMinisteri deCièn-
cia i Innovació (MICINN). Aquests

programesajudena tirar endavant amb
la recerca, a crear llocs de treball pels
investigadors que puguin contribuir a
consolidar i enfortir els grups. Ladocèn-
cia treu temps a la recerca a la univer-
sitat, però tot i així la recerca univer-
sitària té un nivell molt alt. En la
classificació internacional, la UB surt
sempre entre les primeres espanyoles.

He estat coordinador al MICINN,
gestionant els projectes de recerca es-
panyols que atorga el Ministeri i val a
dir que Catalunya és una de les co-
munitats autònomes que ha aconse-
guit més projectes d’excel·lència i tam-
bé d’altres d’elevada qualitat a nivell
europeu. Mantenir i fer créixer aques-
ta excel·lència és difícil, empitjorar-la
molt fàcil; perquè obtenir un benefici
de la inversió en recerca és un procés
lent i costós.

La investigació científica dóna re-
sultats a llarg termini. Amés, és un sis-
temamolt competitiu, enquècal invertir
constantment, incentivar-lo, establir
col·laboracions i donar-li la visibilitat
necessària per fer-lo créixer. �
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Miguel Rubí és catedràtic del Departament de Física Fonamental i expert en
el camp de la física de la matèria condensada. És el director del Grup de Re-
cerca consolidat de Física Estadística i centra l’activitat investigadora en
l’estudi de fenòmens de no-equilibri en sistemes a la nanoescala, els seus
principis bàsics i les aplicacions en biologia i nanociència. Ha estat direc-
tor del Departament de Física Fonamental de la UB, gestor del Programa de
Física delMICINN i representant espanyol de diversos programes de la Unió
Europea. Des del 1996, és director de la Sitges Conference sobre física es-
tadística. És premi von Humboldt 2003 de la Fundació Alexander von Hum-
boldt per les seves contribucions a la teoria dels processos estocàstics iMe-
dalla Onsager 2003 de la Universitat de Trondheim per les seves contribu-
cions a la termodinàmica de no-equilibri. És autor de més de 200 publica-
cions i editor de 6 llibres.
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Noves tecnologies
en CATALÀ!

#Termesdelmoment

En el darrer comentari parlàvem de
termes relacionats amb la xarxa so-
cial Twitter: piular (en anglès, to tweet
o to twitter), amb el significat de pu-
blicar apunts en aquest servei demi-
croblocs, piulada o piulet, que es re-
fereix almissatge publicat, i piulador
o piulaire, la persona que l’emet.

En la pàgina de perfil dels usua-
ris d’aquesta aplicació es mostra el
nombre de seguidors (followers, en
anglès) que tenen interès a llegir les
aportacions d’un usuari determinat
i el nombre de seguiments (en an-
glès, following) que aquest usuari fa
dels continguts d’altres usuaris.

L’etiqueta (hashtag, en anglès)
és el conjunt de caràcters precedits
d’un símbol de coixinet (#) sobre el
qual es pot fer clic, que serveix per a
accedir a un contingut indexat per ca-
tegories o temes. El termeanglèspro-
véd’una formadescriptiva:hash, que
en català correspon al terme coixinet
oquadradet, quedesigna la tecladels
aparells telefònics i d’altres aparells
electrònics que s’identifica amb du-
es ratlles paral·leles verticals o incli-
nades que s’encreuen amb dues rat-
lles horitzontals; i tag, que equival a
la formacatalanaetiqueta ique,entre
altres significats, fa referència a un
mot, concepte o idea, quemarca, en-
casella, classifica, algúoalgunacosa.

La paraula o frase d’una eti-
queta esdevé un tema del moment
(trending tòpic, en anglès) quan es
converteix en l’elementmés piulat a
la xarxa durant un espai de temps
determinat.

Fe d’errates: En el número anterior
es deia que l’equivalent anglès del
terme microbloc era blog o weblog.
Aquestes denominacions angleses
no corresponen a microbloc, sinó a
bloc.
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� L’article en concret, publicat en
l’exemplar núm. 1, volum2de1987

de l’esmentada revista tracta sobre lama-
laltia de Scheuermann, una afecció de la
columna vertebral que es produeix en
l’edat adolescent i que està causada per
una forma en cunya d’una omés vèrtebres
que mostren també altres alteracions ra-
diogràfiques. El nom d’aquesta malaltia
prové de Holger Scheuermann, un metge
danès, que el 1920 va identificar-la. Tot i
així, la seva etiologia nohaestat establerta
i existeixen nombroses teories sobre el
seu origen (sobrecàrrega de la columna,
factor hereditari, osteocondritis...).

Per a Carlos Esteve de Miguel, “el
motiu que fa que aquest article sigui tan
consultat és perquè la hipercifosi (arqueig
de l’esquena) de l’adolescent ésmolt fre-
qüent i a la pràctica clínica diària sovint
s’ha de realitzar un diagnòstic diferencial
amb lamalaltia deScheuermann, que tam-
bé provoca la hipercifosi, encara que amb
una evolució i pronòstic ben diferents.
Tanmateix, l’article és una revisió molt
completa d’aquesta lesió vertebral, de la
qual s’ha escrit ben poc”.

Aquestamalaltia esmanifesta entre
els 12 i 15 anys d’edat i no hi ha gran di-
ferència entre sexes, tot i que hi ha un

lleuger predomini d’afectats de sexemas-
culí. La malaltia de Scheuermann sovint
es desenvolupa de manera silenciosa i
els símptomes inicials solen ser dolor i
deformitat. Els pacients que la pateixen
solen tenir antecedents genètics, estan
ben desenvolupats i tenen tipus atlètic.
A l’examen radiològic, essencial per diag-
nosticar la malaltia, es pot apreciar que
una o més vèrtebres tenen forma de cu-
nya, amb un augment de la curvatura per
sobre dels 40 graus, ambpinçaments dels
espais intervertebrals i irregularitats.

El tractament d’aquesta malaltia és
primordial ja que sense diagnosticar pro-
dueix deformitat, incapacitat física i dolor.
El pronòstic depèn de l’edat del pacient i
grau de la lesió, dels cartílags de creixe-
ment i de la deformitat fixa ja existent. Ai-
xí, l’objectiu és disminuir la progressió de
la deformitat, millorar el dolor i l’aspecte
estètic amb l’aplicació de diversos mèto-
des: exercicis, aparells ortopèdics, esti-
mulació elèctrica i, en casos excepcionals
i molt greus, tractament quirúrgic.

Tot i tractar-se d’un article escrit el
1987, “l’ànima del seu contingut no ha
variat al llarg del temps, particularment
la seva patogènia i el seu tractament avui
dia continua vigent”, comenta Esteve. Per
als seus autors, RACO és un repositori
“molt útil pel seu dinamisme i pel con-
tingut que inclou”.

Aquesta revista pertany a la Reial
Acadèmia de Medicina de Catalunya
(RAMC) i es va publicar entre els anys 1986
i 1991. A partir d’aquest any va passar a
anomenar-se Revista de la Reial Acadè-
mia de Medicina de Catalunya, nom amb
el qual es coneix fins a l’actualitat. Aques-
ta publicació està disponible a RACO des
de juliol de 2008. Amés, i gràcies als ajuts
per a la digitalització retrospectiva de re-
vistes de l’any 2008, es van poder digi-
talitzar i incorporar al repositori els exem-
plars des del 1945 fins al 1982, quan
aquesta publicació portava per nom Ana-
les de medicina y cirugía. �
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La malaltia de Scheuermann és un trastorn de la columna vertebral que pro-
dueix un arqueig de l’esquena cap a l’exterior en forma de gepa. La definició
d’aquestamalaltia, així com el seu origen, diagnòstic, evolució i tractament es-
tan descrits en l’article “Enfermedad de Scheuermann”, de Carlos Esteve de
Miguel i Rafael Esteve de Miguel (fill i pare) que és el més consultat de la Re-
vista de la Reial Acadèmia de Medicina de Barcelona en el repositori Revistes
Catalanes amb Accés Obert (RACO) en el període 2006-10.

La malaltia de Scheuermann

El tractament a seguir,
escrit l’any 1987, continua

vigent avui dia

L’ARTICLE MÉS CONSULTAT DE LA REVISTA DE LA REIAL ACADÈMIA DE MEDICINA DE BARCELONA

Carlos Esteve deMiguel és doctor en Medicina i Cirurgia per
la UAB, especialitzat en Cirurgia Ortopèdica i Traumatologia;
acadèmic de la Reial Acadèmia de Medicina de Catalunya;
membre de la Societat Espanyola de Cirurgia Ortopèdica i Trau-
matologia i de la Societat Espanyola de Traumatologia de
l’Esport i membre honorari del Grup Espanyol deMalalties del
Raquis i de la Societat Internacional de Cirurgia Ortopèdica i
Traumatologia. Va treballar 14 anys en el Servei de Cirurgia
Ortopèdica i Traumatologia de l’Hospital San Rafael. Des de
1979, treballa al Centre Esteve de Miguel.
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� La tesi de María del Mar Cansario
Pérez ha estat dirigida per Antonio

Aguado de Cea, presentada al Departa-
ment d’Enginyeria de la Construcció de la
Universitat Politècnica de Catalunya (UPC),
llegida al novembre de 2005 i introduïda
al repositori el mes de maig de 2006. Es
tracta de la tesi més consultada del re-
positori Tesis Doctorals en Xarxa (TDX)
l’any 2010 i ocupa la posició 21 en el ràn-
quing de les 30 tesismés consultades del
repositori des del seu inici. Per al rector
de la UPC, Antoni Giró, “la UPC va ser la
primera universitat catalana i espanyola
que va aprovar una declaració institucio-
nal en favor de l’accés obert i lliure a la
nova comunicació científica. Els benefi-
cis de publicar les tesis doctorals en ac-
cés obert a internet –continua Giró– i a
text complet són molts i no sols perquè
la tesi és accessible i per tant llegida per
pràcticament tota la comunitat científica
d’arreu del món, sinó perquè incrementa
l’impacte del seu autor i dels seus resul-
tats i augmenta la visibilitat de la pròpia
universitat”.

A més, segons Giró, que es mostra
satisfet perquè una tesi de la seva uni-
versitat sigui la més consultada, “la UPC
té actualment 1.332 tesis dipositades en
aquest repositori i està potenciant dins

els seus serveis interns, l’Oficina de Doc-
torat i el Servei de Biblioteques i Docu-
mentació, elsmecanismes i procediments
necessaris per tal que tots els doctorands
puguin dipositar la seva tesi al TDX. Tam-
bé s’està treballant en la digitalització
d’aquelles tesis retrospectives en suport
paper o en altres suports per tal de poder-
les incorporar”.

“Cal recordar també –explica Giró–
que la UPC és el representant oficial del
CBUC en el projecte de DART-Europe, que
té per objectiu la creació d’un portal web
de tesis doctorals on les universitats eu-
ropees, centres de recerca i biblioteques
nacionals dipositen i consulten totes les
seves tesis. Actualment és el portal web
més important del món ja que participen
més de 359 universitats demés de 20 pa-
ïsos europeus i es poden consultar a text
complet 228.878 tesis”.

Per a l’autora, “un dels objectius a
l’hora de decidir realitzar aquesta tesi ha
estat l’aplicació del sistema constructiu a
habitatgesd’interès social aColòmbia. Cer-
càvemun sistemamodern de construcció,
associat a tecnologies innovadores i anous
materials, un sistema lleuger que oferís la
possibilitatd’unamajor rapidesad’execució
per almuntatge i que a la vegada fos auto-
construïble, que el propi usuari pogués re-
alitzar-lo, seguintuncriteri de construcció”.

LA TESI MÉS CONSULTADA DEL TDX EL 2010 PERTANY A L’ÀREA

D’ENGINYERIA DE LA CONSTRUCCIÓ

Sistemes lleugers
i autoconstruïbles per
fer habitatges
La tesi Sistema constructivo de paneles de poliestireno expandido y malla

electrosoldada espacial: Estudio estructural y optimitzación, de María del Mar

Cansario Pérez se centra en “la cerca d’un nou sistema de construcció mo-

dern, associat a tecnologies innovadores i a un nou material, lleuger i auto-

construïble, que pot ser realitzat pel mateix usuari, seguint lògicament un

criteri constructiu”. Els avantatges del sistema proposat per Cansario con-

sisteixen en “l’aprofitament dels materials i la mà d’obra, a més de millorar

les característiques físiques dels materials en relació als sistemes tradicio-

nals com les propietats tèrmiques, antisísmiques, resistència al foc i una cor-

recta protecció acústica”.

Un exemple d’ús de panells de poliestirè expandit en la construcció.
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L’interès a cercar unmaterial d’aques-
tes característiques venia derivat de la ne-
cessitat de la inversió en recerca per con-
siderar noves opcions i trobar solucions
tècniques apropiades, atesa la demanda
d’una major quantitat d’habitatges en el
moment de realització de la tesi. Aques-
ta necessitat ha comportat un alt grau
d’especialització, principalment en el
camp de l’enginyeria.

El treball de recerca exposa l’estudi
d’un sistema constructiu basat en panells
conformats per unaànimadepoliestirè ex-
pandit amb una malla electrosoldada es-
pacial, revestit externament amb formigó,
micro-formigó o morter projectat en amb-
dues cares. Aquest sistema constructiu es
troba fora de les normatives espanyoles
(Instrucció del Formigó Estructural, EHE, i
la NormaBàsica de l’Edificació, NBE), atès
que no posseeix materials usats conven-
cionalment de manera estructural. En
aquest sentit, la tesi es va plantejar amb
la finalitat de proposar una metodologia
per al disseny i càlcul estructural d’aquest
sistema, basat en l’EHE, “fet assolit satis-
factòriament”, comenta Cansario.

Per corroborar l’esmentada meto-
dologia “es van dur a terme un seguit de
campanyes experimentals en elements a
diferent escala, i es va desenvolupar tam-
bé una modelització numèrica, on es va
definir el càlcul dels elements davant a
Estats Límit Últims i Estats Límit de Ser-
vei, segons el marc de la normativa vi-
gent”. Destaca el fet que tot i tractar-se
d’un producte patentat, tal com comenta
el director de la tesi, “encara que ja exis-
tien diferents aplicacions del sistema, en
el moment d’iniciar la tesi encara no
s’havien especificat procediments clars
per al seu càlcul”. Fet que vamotivar Can-
sario a investigar sobre el tema.

A la tesi esproposaunmètodedecàl-
cul que serveix com a eina per dissenyar i
caracteritzar de forma concreta el panell
estudiat seguint els criteris establerts a la
normativa EHE, adaptats al nou sistema
estructural analitzat. Tot això, en funció
dels resultats obtinguts a les campanyes
experimentals realitzadesper caracteritzar
els paràmetres que controlen el compor-
tament mecànic del panell de forma sin-
gular (elements a flexió i compressió) i ai-
xí avaluar el comportament global d’una
estructura aporxada, per comprovar la pos-
sibilitat de traslladar-ho a estructures
d’edificaciód’habitatgesunifamiliars, naus

industrials, etc. L’anàlisi es va completar
amb la realització d’àbacs de càlcul per al
seu ús pràctic, proporcionant així una àm-
plia aplicació del sistema i potenciant l’ús
per part dels projectistes.

Tant Aguado de Cea com Cansario
coincideixen a apuntar el contrast expe-
rimental realitzat, plantejat i desenvolu-
pat pensant en l’aplicació professional,
com un dels factors que fan que la tesi si-

gui tan consultada. Així, l’aportació bàsi-
ca de la recerca realitzada és la imple-
mentació pràctica. Per a l’autora, “la
metodologia proposada presenta de for-
ma intuïtiva l’estudi del comportament
d’un material compost, obtenint parà-
metres i realitzant una anàlisi rigorosa
dels resultats experimentals per a final-

ment introduir-los en unametodologia de
càlcul estructural, en el marc dels proce-
diments d’anàlisi exposats en una norma
com l’EHE”.

“L’anàlisi pas a pas del comporta-
mentmecànic del panell, tenint en comp-
te resultats experimentals imecànics, des-
taca en elmoment d’aplicació. La posada
en obra dels panells de forma interactiva
a la tesi, així com els diagrames i taules
per al disseny, motiven a obrir temes de
recerca”.

Cansario considera que el reposito-
ri TDX és “una eina útil no només per als
estudiants, sinó també per als professio-
nals que vulguin aplicar i conèixer dife-
rents temes actuals. És a la vegada una
plataforma que mostra els treballs des-
envolupats en diferents àrees, obrint i in-
centivant futures línies de recerca”. Agua-
do de Cea afegeix en aquest sentit “la
importància de disposar d’eines com el
TDX obertes i a l’abast de tothom” i “con-
sidera que hauria de ser més consultada
a nivell professional del que és actual-
ment”. Cea conclou afirmant que “és ne-
cessari que segueixin existint repositoris
d’aquest tipus”. �

“El contrast experimental
realitzat pensant en l’aplicació
professional és un dels factors
que fan que la tesi sigui tan

consultada”

María del Mar Cansario Pérez és doctora en Engi-
nyeria de la Construcció per la UPC, Enginyera Civil per
la Universitat de La Salle de Bogotà. Treballa des de
2006 a la companyia COTCA S.A., entitat que ofereix
serveis de control tècnic de l’edificació i obra pública
(assistència tècnica, patologia i control de qualitat), on
ocupa el càrrec de responsable del Departament de
Control de Qualitat. Entre 1999 i 2004 fou enginyera
en cap de Manteniment i Rehabilitació d’Estructures a
la Presidència de la República de Colòmbia.

Antonio Aguado de Cea és catedràtic de l’ETS d’Engi-
nyers de Camins, Canals i Ports, al Departament d’En-
ginyeria de la Construcció de la UPC. Doctor Enginyer
de Camins, Canals i Ports per l’ETSICCP de Barcelona
(1980) per la UPC, enginyer de Camins, Canals i Ports
en les especialitzats de Transports (1974) i Estructu-
res (1976) per l’ETSICCP de Santander, Universidad de
Cantabria. Ha participat en nombroses accions com-
plementàries de recerca, finançades amb fons públics
i obtinguts en règim competitiu obert, que en general
responen a projectes de recerca de ciència bàsica. Ha
dirigit i codirigit més d’una vintena de tesis doctorals.
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� L’Institut de Recerca i Tecnologia
Agroalimentàries (IRTA) va incorpo-

rar aquest document al Dipòsit de la Re-
cerca de Catalunya (RECERCAT) l’any 2007
i des de llavors és elmés consultat d’entre
tots elsquehi tédipositats, ambun4,31‰
del total de les consultes. Margarita Gar-
riga, Belén Martín, Sara Bover-Cid i Tere-
sa Aymerich són les autores d’aquest
treball que s’engloba dins “el projecte eu-
ropeu Tradisausage i és fruit de la col-
laboració entre productors carnis de sis
països de la Unió Europea (França, Portu-
gal, Itàlia, Grècia, Eslovàquia i Espanya) i
els seus corresponents centres de recer-
ca, l’IRTA entre ells”, comenta Garriga. El
projecte tenia per missió assegurar la se-
guretat dels embotits fermentats mante-
nint al mateix temps la seva naturalesa i
tipicitat. “Entre els seus objectius es tro-
ba l’elaboració d’aquesta guia de bones
pràctiques higièniques per a productors”,
afegeix Garriga.

“La guia es dirigeix als cansaladers
i xarcuters que elaboren ellsmateixos pro-
ductes tradicionals i també als petits in-
dustrials que fabriquen embotits fermen-
tats tradicionals”, comenta. Així, tracta
bones pràctiques d’elaboració en relació
a la fabricació i venda dels seus produc-
tes tenint en compte els diferents parà-
metres involucrats en el procés, des de
les matèries primeres fins als productes
acabats, en relació a la higiene, equips,
personal i medi ambient.

Per a l’elaboració de la guia s’ha ob-
servat l’ enfocament de l’Anàlisi de Perills

i Punts de Control Crítics (APPCC) en una
desena d’obradors tradicionals en els sis
països participants al projecte. L’estudi
es va portar a terme amb la distribució
d’un qüestionari únic per a tots els obra-
dors que posteriorment va ser analitzat,
juntament amb altre documentació tèc-
nica, per crear la guia.

La guia s’estructura de forma pro-
gressiva “per facilitar tant l’adquisició dels
principis teòrics com les tècniques i punts
crítics, el que permetrà el desenvolupa-
ment de les habilitats necessàries per con-
trolar la higiene dels productes/procés”,
explica Garriga.

La seva estructuració es basa enqua-
tre seccions. La primera és l’anomenada

fulls de recomanacions on es presenten
suggeriments, a través de diagrames de
procés. La seva estructuració fa que sigui
“molt visual i amena i facilita molt la se-
va consulta ja que la informació és breu i
concisa”, explica Garriga. “Crec que per
això és tan consultada a RECERCAT”, afe-
geix. Tots els fulls presenten la mateixa
estructura: una introducció amb una breu
descripció i les premisses “Cal”, per re-
ferir-se als punts clau per evitar proble-
mes higiènics, “No ha de”, amb els punts
clau a evitar, i “Hauria de”, amb alguns
punts que podrien millorar la qualitat.

La segona secció conté més infor-
mació que proporcionamés detalls sobre
mesures higièniques generals: higiene
del personal, neteja i desinfecció, tracta-

ment de residus, entre d’altres. La terce-
ra part correspon als fulls de control que
permeten al productor identificar i con-
trolar millor un perill i la quarta conté un
glossari, normatives i referències bi-
bliogràfiques. �

La seguretat i qualitat dels aliments és una de les grans preocupacions dels
consumidors. Per això, cada cop prefereixen productes “menys industrials”,
és a dir, aquells que van directament del petit obrador cap a la nostra taula i
que no estan sotmesos a un procés d’elaboració a nivell industrial. El proble-
ma és que molts cops la normativa higiènica establerta no està sempre adap-
tada a aquestes estructures de petita producció d’aliments. Aquestamancança
és la que vol solucionar el document “Recomendaciones sobre prácticas hi-
giénicas para embutidos fermentados. Guía práctica” de l’IRTA.

Bones pràctiques
higièniques en l’elaboració
d’embotits fermentats

L’objectiu de la guia és
millorar la seguretat dels
embotits fermentats

tradicionals elaborats per
petits productors

EL DOCUMENT MÉS CONSULTAT DE L’IRTA AL REPOSITORI RECERCAT TRACTA LA SEGURETAT ALIMENTÀRIA

Elaboració de xoriço en un petit obrador artesanal.
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Cinc noves
revistes, a RACO

� Durant elsmesos de juliol a se-
tembre, s’han incorporat cinc

noves revistes al repositori Revistes
Catalanes amb Accés Obert (RACO).
Es tracta de les revistes Pedagogia i
Treball Social: revista de ciències so-
cials aplicades, incorporada al repo-
sitori per la Universitat de Girona;
Ontology studies, afegida per la Uni-
versitat Autònoma de Barcelona i la
Universidad del País Vasco; Textos de
docència Obsei, de la Universitat Pom-
peu Fabra; Reboll, publicada de
l’Institut RamonMuntaner, i Filmhis-
toria online, de la Universitat de Bar-
celona. Amb aquestes darreres in-
corporacions, RACO disposa de 342
revistes en accés obert. �

Celebrada la 8a
reunió d’ESNOG

� La vuitena reunió anual del
Grup d’Operadors de Xarxa Es-

panyols (ESNOG) s’ha celebrat a les
instal·lacions del CESCA, qui també
ha acollit les dues edicions anteriors.
Aquesta trobada, queha comptat amb
una quarantena d’assistents, ha tin-
gut com a finalitat reunir els opera-
dors de telecomunicacions, xarxes
acadèmiques i proveïdors de serveis
de xarxa, entre d’altres, per compar-
tir experiències, intercanviar conei-
xements tècnics i parlar en general
sobre els temes relacionats amb
aquesta professió.

L’ESNOG va néixer l’any 2007
amb la finalitat de dur a terme reu-
nions entre els enginyers que operen
a diari la infraestructura bàsica d’in-
ternet: xarxes, DNS,missatgeria, sis-
temes, etc. Lamajoria d’aquestes reu-
nions tenen en comú el fet d’estar
obertes a la participació de tots els
enginyers de l’àrea i de ser fòrums
d’intercanvi d’informació, on es po-
den tractar i exposar les principals
novetats del sector. �

� Amb el títol “Eines per a la segure-
tat: detecció d’aplicacions” s’ha ce-

lebrat al CESCA un seminari sobre segure-
tat impartit conjuntament amb Palo Alto
Networks. La formació, que ha reunit 44 as-
sistents, s’ha centrat a analitzar l’evolució
dels sistemesdedetecció d’amenaces i pre-
venció d’intrusions enfront el nou paradig-
ma que suposa l’avenç dels serveis en el
núvol. En aquest entorn, on la visibilitat de
l’aplicació guanya importància en els dis-

positius de control perimetral, apareixen
nous reptes com ara la identificació única
d’aplicacions, usuaris i contingut.

Amb aquest enfocament, que impli-
ca nous models i tècniques de detecció i
prevenció d’amenaces, el seminari també
ha tractat la solució de tallafocs de darre-
ra generació (NGFW) de Palo Alto, les no-
ves funcionalitats de la plataforma demo-
nitoratge i anàlisi de l’Anella Científica
(SMARTxAC) i un cas d’èxit. �

� L’Anella Científica s’acaba de con-
nectar a la xarxa RedIRIS-NOVA, que

substitueix RedIRIS10 des d’aquest octu-
bre, amb una velocitat de 20 Gbps per al
tràfic regular, xifra que dobla el cabal de
l’anterior connexió.

RedIRIS-NOVA és una xarxa de co-
municacions avançades d’alta capacitat
per a la comunitat acadèmica i de recerca
espanyola basada en tecnologia de fibra
fosca. També s’ha migrat la connexió del
projecte LHC del Port d’Informació Cientí-
fica (PIC), i en breu es migrarà la d’i2CAT.

El CESCA ha allotjat des de 1996 el
node a Catalunya de la xarxa de recerca es-
tatal RedIRIS, que connecta l’Anella Cien-
tífica a la resta de xarxes autonòmiques,
estatals i internacionals, a través d’una to-
pologia mallada que aporta redundància
a les comunicacions. �

RedIRIS-NOVA, totalment operativa

44 assistents al seminari
sobre eines per a la seguretat
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� LaUniversitat Rovira i Virgili (URV)
disposa d’un nou punt d’accés a

l’Anella Científica situat al Campus de
les Terres de l’Ebre, a Tortosa. La con-
nexió, que té una velocitat de 100Mbps
a través de radioenllaç, substitueix la
connexió fins ara existent.

Aquest punt d’accés es troba en
un nou edifici de la URV, amb una su-
perfície de 9.800 m2. A la planta baixa

estan instal·lats els serveis generals,
com el Centre de Recursos d’Auto-
aprenentatge i Investigació (CRAI) amb
la biblioteca, els serveis de gestió aca-
dèmica i la cafeteria. La segona planta
es dedica a aulari, la tercera a activitat
de consulta i als despatxos del pro-
fessorat, i l’espai de la quarta planta
és per a les activitats de recerca i la di-
recció del campus. �

Nou punt d’accés de la URV
a l’Anella Científica

Retransmissió d’una aurora boreal en
directe des de Groenlàndia

� L’operadorde telecomunicacionsMa-
xen Technologies s’ha connectat al

PuntNeutred’Internet aCatalunya (CATNIX)
amb una velocitat d’accés de 300 Mbps i
un port d’1 Gbps al commutador a través
de la ubicació de Telvent. Amb la incor-
poració deMaxen, el CATNIX compta amb
25membres entre operadors i proveïdors
de serveis d’internet.

Maxen ofereix a empreses i particu-
lars accés a internet de qualitat, simètric
i amb garantia de servei, usant principal-
ment les darreres tecnologies de comuni-
cació via ràdio del mercat, com ara el Wi-
max o radioenllaços propietaris. �

Connexió de Maxen
al CATNIX

� La Fundació Museu d’Història de la
Medicina de Catalunya (MHM) s’ha

connectat a l’Anella Científica a una velo-
citat de 100 Mbps per mitjà de fibra òpti-
ca. L’MHM és una fundació cultural priva-
da,posadaenmarxael1980amb l’objectiu
de crear i sostenir el Museu d’Història de
la Medicina de Catalunya. Es dedica a la
recerca, adquisició i conservació, estudi,
explicació, difusió i exposició de material
científic de la pràctica i l’exercici de lame-
dicina, molt especialment a Catalunya.

El Museu, que va ser inaugurat el
1981, es troba actualment tancat per re-
novació i està pendent de ser reobert en
unes noves instal·lacions situades a un
pavellómodernistadel recintede l’Hospital
de Santa Creu i Sant Pau, quequedarà lliu-
re quan l’edifici del nou hospital estigui
acabat.

Tot i no estar obert al públic, l’MHM
treballa activament en tasques de desen-
volupament i conservació de les col·lec-
cions, comen col·laboracions, consultes,
investigació i organització d’exposicions
fixes i itinerants. �

El Museu d’Història
de la Medicina, a
l’Anella

� El CESCA ha col·laborat en l’ex-
pedició Carla Mendoza Groen-

làndia, Shelios 2011 en la retransmis-
sió, entre els dies 21 i 28 d’agost, de
les aurores boreals que van tenir lloc en
aquesta zonadeDinamarca. L’expedició
ha tingut com a principal objectiu
l’observació d’aquest fenomen des del
sud de Groenlàndia, coincidint amb
l’increment de l’activitat solar. Shelios
ha tornat per segona vegada a aques-

ta zona del nord d’Europa on ja va fer
una expedició l’any 2000. El fet que
molts dels espais que s’han visitat en-
guany coincideixen amb els de la pri-
mera expedició, ha permès que es pu-
gui realitzar una comparació fotogràfica
de l’evolució dels glacials al llarg dels
deu anys que disten entre la primera i
la darrera visita. Així s’ha pogut estu-
diar el procés d’escalfament global a
aquestes masses de gel. �

j.
c.

ca
s
a
d
o



19OCTUBRE 2011

� Coincidint amb l’inici del curs acadè-
mic, s’han emès 54 certificats de re-

coneixement a les tres tesis més consul-
tades durant el curs acadèmic 2010-11 de
cada universitat que participa en el repo-
sitori de Tesis Doctorals en Xarxa (TDX).

Amb el lliurament d’aquests certifi-
cats, signats pel conseller d’Economia i Co-
neixement, Andreu Mas-Colell, i pels res-

pectius rectors, es pretén reconèixer la po-
pularitat de la recerca universitària duta a
terme, contrastada per l’elevat nombre de
consultes rebudes.

La tesimés consultada en aquest curs
acadèmic ha estat per primer cop una no
catalana, es tracta d’Elaboración de Que-
so de Murcia al Vino con cuajo natural en
pasta, escrita pel Dr. Eduardo Ferrandini,
dirigida pels Drs. María Belén López Mo-
rales i Manuel Castillo Zambudio, i pre-
sentada en el Departament de Tecnologia
d’Aliments, Nutrició i Bromatologia de la
Universidad de Murcia. �
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Certificats de reconeixement del TDX

Supercalculus és un projecte de cooperació
en recerca industrial que té com a objectiu
la creació d’un demostrador d’aplicacions
de càlcul especialitzades en enginyeria
d’automoció. El projecte inclou el desenvo-
lupament de diverses eines computacio-
nals i la seva integració dins un portal, que
donarà accés al programari de simulació
per part dels enginyers.

En una primera fase, ja completada,
s’ha instal·lat en els supercomputadors
del CESCA programes força coneguts: Star-
CCM+, Radtherm, OpenFoam, PAM-CRASH
i LMS Amesim. També es troba ja en fun-
cionament un portal col·laboratiu on tots
els membres del projecte comparteixen
informació i que es pretén que sigui l’em-
brió del futur portal de càlcul. La següent
fase del projecte té previst el desenvolupa-
ment del portal per afegir les eines que

conformin la seva versió final: enviament
de treballs a les cues de càlcul des del
mateix portal, gestió dels fitxers d’entrada
i sortida de les simulacions, control de
llicències i eines deworkflow, etc.

Quant a les eines computacionals a
desenvolupar, es tractaran: la simulació
tèrmica de vehicles, l’optimització auto-
màtica de carrosseries, la modelització
d’estructures de fibra de carboni, la simu-
lació del comportament de components
elèctrics... La simulació, comparada amb
les pràctiques clàssiques de l’enginyeria,
permet estalviar en la creació de prototips
per arribar a dissenyar la peça òptima.

El projecte està finançat pel Centro
para el Desarrollo Tecnológico Industrial i
involucra diverses empreses. IDIADA coor-
dina tots els esforços i col·labora estreta-
ment amb el CESCA en la seva execució.�
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Si ets un investigador acadèmic,
ja pots demanar hores de càlcul
per al teu projecte
Informació: www.cesca.cat/hores
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R+D+I
acadèmic i
industrial

> Ciència de materials
> Ciències de la vida
> Medi ambient
> Astronomia i astrofísica
> Ciències socials i humanitats

Maquinari > SGI Altix UV 1000, 1.344 nuclis
> Bull NovaScale, 352 nuclis
> HP CP4000, 132 nuclis
> Emmagatzematge de dades

(disc i cinta)

Programari > Més de 60 aplicacions
> Programes especialitzats

en diverses àrees
> Eines d’optimització

i desenvolupament
> Llibreries de paral·lelització

Els nostres serveis de Supercomputació

Suport a
l’usuari

> Assessorament científic
> Optimització i migració

de codis
> Assistència tècnica
> Formació especialitzada


