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Quimica, computacio i
societat, a laJOCS’11

La desena edicio de la Jornada Catalana de Supercomputacio, organitzada bien-
nalment pel CESCA, ha tingut lloc a la Universitat de Barcelona (UB) sota el le-
ma “Quimica, computacio i societat”. La jornada, que ha comptat amb una ses-
sié de posters, ha tractat sobre els reptes de la quimica computacional, el seu
futur i com la seva aplicaci6 contribueix a la millora de la nostra societat.

Els encarregats d’obrir la trobada

han estat Pere Lluis Cabot, dega de
la Facultat de Quimica de la UB, i Josep
Maria Martorell, director general de Re-
cerca de la Generalitat de Catalunya. Ca-
bot ha destacat que l’edici6 d’enguany de
la JOCS coincideix amb la celebracié de
’Any Internacional de la Quimica, que “té
entre els seus objectius la transmissié a
la societat de la importancia de la divul-
gaci6 d’aquesta disciplina”. “Es indubta-
ble que estem envoltats de quimica —ha
afegit— i en aquest sentit cal transmetre
la seva importancia, aixi com els seus be-
neficis”.

Martorell, qui es va llicenciar a la Fa-
cultat de Fisica de la UB, a tocar de la de
Quimica, ha recordat el seu pas peraquest
centre “ple de bons records”, i ha destacat
el bon lloc de la ciéncia a Catalunya i el fet
que el Govern ha tingut i té el compromis
que aquesta posici6 es continui mantenint
els propers anys, seguint amb les linies ba-
siques de les politiques cientifiques dutes
aterme toti els canvis de govern.
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Citant el conseller Mas-Colell, el di-
rector general ha afirmat que “la sensa-
ci6 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 0 3
anys per descansar, perd després hem de
pujar al segon pis”. Per a Martorell, “el
2012, en matéria de recerca, no sera un
mal any, tot i que no sera de creixement”
i ha afegit que “com a Govern tenim clar
que aquest és un ambit prioritari”.

Eldirector general ha destacat el pa-
per del CESCA i de la Xarxa de Referéncia
Quimica Teorica i Computacional (XRQTC).
“Si parlem de ciéncia i computaci6, tenim
dos grans exemples: XRQTC i CESCA”. “Els
processos d’agregacié estalvien molts di-
ners —ha comentat—i el CESCA és un bon
exemple de consorci de serveis”. Marto-
rell ha afirmat que “ha estat una molt bo-
na iniciativa, ja que la comparticié ha
permés tenir el doble de serveis per la
meitat del preu”.

La cloenda ha estat a carrec de Fran-
cesc lllas, de la XRQTC, i Miquel Duran, de

A l'obertura, Josep M. Martorell i Pere Lluis Cabot. A la cloenda, Francesc Illas i Miquel Duran.
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la UdG. Illas ha afirmat que “la quimica
tedrica computacional és un camp salu-
dable, almenys tant com la quimica, for-
mada per una comunitat amplia i activa”.
Duran, qui ha coincidit amb Illas en agrair
als organitzadors aquesta jornada que ha
definit com a “exitosa”, ha fet un breu repas
de les dues sessions “on s’ha parlat
d’oportunitats, d’algoritmes, de computa-
ci6 quantica...”. Duran ha destacat el rol
del CESCA “proveidor des de 1991 de re-
cursos computacionals, amb suporti con-
sultoria, pero també d’altres serveis, com
les comunicacions i ’e-Administraci6”.

La JOCS’11 s’ha dividit en dues ses-
sions. La primera, moderada per Jean-Didier
Maréchal, de la UAB, ha donat una visio so-
bre I'estat de la quimica computacional, els
seus grans reptes, el nou paradigma per a
’adaptacié en paral-lel de dinamica mole-
cularisobre el futurde la quimica quantica
als supercomputadors. Hi han intervingut
Joseph S. Francisco, de ’ACS; Erik Lindahl,
de Gromacs, i Juirg Hutter, de cp2k.

La segona sessi6 ha estat modera-
da per Ramon Crehuet, del CSIC, i s’ha
centrat en larelacié de la quimica amb el
medi ambient, la biotecnologia, la nano-
tecnologia i la ciéncia dels materials. Ha
comptat amb les ponéncies de Josep M.
Anglada, d’IQAC-CSIC; Leonardo De Ma-
ria, de Novozymes; Josep M. Poblet, de la
URV, i Carlos Aleman, de la UPC.

La JOCS ha estat possible gracies a la
tasca duta a terme pel comité de programa
format per Miquel Duran, Francesc lllas, Ra-
mon Crehuet, Jean-Didier Maréchal i Miquel
Huguet, del CESCA, i ha comptat amb la
col-laboraci6 de la UB, la XRQTC i Bull. M
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Meeting Societal Grand
Challenges with Computational
Chemistry: The Road Ahead

Joseph S. Francisco

2010 President,
American Chemical
Society, Purdue
University

-

We continue to see that accelerated tech-
nological, environmental, societal and fi-
nancial drivers are pushing the chemical
enterprise worldwide, and chemists work-
ingin 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 and what 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
Adaptive Molecular Dynamics

}‘

Erik Lindahl

Gromacs

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 us
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 new paradigm for
parallel adaptive molecular dynamics and

L’auditori durant la ponéncia de Jiirg Hutter en la primera sessi6 de la JOCS.

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 A from
the native state within 30 h, and achieve
sufficient sampling to predict the native
state without a priori knowledge after
80-90 h. To match Copernicus’ efficiency,
a classical simulation would have to ex-
ceed 50 microseconds per day, currently
infeasible even with custom hardware de-
signed for simulations.

Is There a Future for
Quantum Chemistry on
Supercomputers?

Jiirg Hutter

Physical Chemistry
Institute,
University of Zurich

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 computerarchitectures 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,
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molecules in complex environments that
are studied using quantum chemistry com-
bined with statistical mechanics methods
require supercomputers. These new meth-
ods allow to investigate the chemistry of
important systems related for example to
clean energy production and storage or
human health issues.

Josep M. Anglada
IQAC-CSIC

Environment has different meanings for dif-
ferent people, depending on how different
people approach this diverse area of knowl-
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,
including both, biogenic and anthropogenic
sources. The matter emitted to the at-
mosphere is oxidized mainly by OH and by
03 in day-time, and by NOs in night-time,
and the products of this oxidation are or-
ganic and inorganic acids, aldehydes, car-
bon dioxide, carbon monoxide or 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 a direct effect on human health. In
addition, species like carbon dioxide, meth-
ane orozone are greenhouse gases, having
a direct impact on climate change.

Theoretical and computational 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, in many
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.
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The first one is the oxidation of for-
mic acid by OH that can affect the con-
centration of atmospheric CO». If the acid-
ic hydrogen is abstracted, then HCOO is
formed, ultimately yielding H + CO», if the
formyl hydrogen is abstracted, then HO-
COis formed, and will 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 acid will
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’CO0) 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, H,0,, organic
acids and hydroperoxides. The theoreti-
cal studies have been key in determining
the reaction mechanisms involved in this
process and in predicting a further at-
mospheric formation of hydroxyl radical,
which is the main oxidizing species in the
atmosphere.

Leonardo De Maria

Novozymes

Novozymes is the world market leader in
bio-innovation, with its core business cen-
tered on industrial enzymes, microorga-
nisms, and biopharmaceutical 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. Long molecular 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 &5 and a10. The simulation also
confirmed the function of helix &5 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
how do supercomputers support the enzy-
me optimization tasks within a leading
biotech company.

Josep M. Poblet
URV

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, molybdenum and 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 300 metal atoms and the correspon-
ding oxygen atoms, with applications in
catalysis, in the synthesis of nanoparticles
orin medicine among many 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
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have been used tobleaching of wood pulp
in a benign technological process, orvery
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
must face in nanoscience: nucleation mecha-
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 and Supercomputer Centers will have
in the coming years an essential role in the
development of nanosciences and nano-
technologies.

Jurg Hutter

“The majority of standard
quantum chemistry
applications can be
performed on small and
medium systems”

Els ponents i el comité de programa de laJOCS’11.

Carlos Aleman
UPC

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 between Chem-
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 one with 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 synthetic methods to pre-
pare and characterize molecular hybrid
conjugates, in which molecular 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
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PADICAT estrena nou web
en el seu 5é aniversari

. El repositori Patrimoni Digital de Ca-
talunya (PADICAT) ha renovat el seu
portal web coincidint amb el cinqué ani-
versari de la seva inauguraci6, ’'11 de se-
tembre de 2006. El nou web té per ob-
jectiu incrementar la participaci6 dels
usuaris i facilitar I’accés al fons digitals
de les quasi 44.000 pagines web captu-
rades que conté aquest repositori en ac-
cés obert.

La produccié digital ja supera la pro-
duccié analdgica. Cada dia es pengen co-
ses noves a la xarxa i moltes tenen una
caducitat gairebé instantania. Les inno-
vacions i canvis es perden i no es té tes-
timoni de ’evolucio6 de la xarxa. PADICAT,
gestionat per la Biblioteca de Catalunya i
recolzat técnicament pel CESCA, porta 5
anys processant i preservant la memaoria
digital catalana a través de la captura sis-
tematica de pagines web catalanes o re-
lacionades amb Catalunya.

En aquest 5€ aniversari, PADICAT ha
estrenat un nou web més dinamic, intui-
tiu i participatiu. De fet, el portal web
s’estructura en tres apartats diferenciats.
Elprimer, anomenat “Cerca i descobreix”,
permet cercar de forma senzilla la col-
lecci6 de webs capturats, prop de 200.000
captures de més de 44.000 pagines web.
Uns 300 milions de fitxers informatics que
ocupen prop de 10 terabytes de dades.
Les cerques es poden fer per monografics
especifics sobre temes concrets, com cam-
panyes electorals amb incidéncia a Cata-
lunya, recursos web de museus, el feno-
men de la misica a internet...També es
pot cercar per llocs web, per categories o
de forma alfabética.

Elsegon apartat, “Col-labora i parti-
cipa”, té per objectiu incentivar la parti-
cipacié dels usuaris en la recomanacié de
recursos web susceptibles de ser captu-
rats per formar part del patrimoni digital
catala. En aquests anys, s’hi han incor-
porat 704 pagines web recomanades pels
usuaris. El tercer apartat, “Coneix-nos”,
aporta informaci6 sobre la iniciativa i els
seus objectius.

La portada del nou PADICAT, a part
de permetre accedir a la cerca de recur-
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PADICAT (Patrimoni Digital de
Catalunya) és la iniciativade la

Biblioteca de Catalunya per capturar,
preservar i difondre 'Arxiu Web de
Catalunya.
Qué tenim?

44:374 webs

195.547 captures
300 milions de fitxers
©,4 TB d'espai

Accessos directes

Qué diuen de nosaltres

€€ PADICAT: una forma de memiria
del que, evaporant-se ficilment, és

La Bblcteca de Calaknys renova la web del
PADICAT per incrementor s paricipac i facitar
Faccés o PArd Web de Catalurya [logs +|
eR-09-2011

La Biblolecs de Calahnys ardva 47 420 versiond
de pagines web de |s passada campanys electoral
8133 municipis catalans [Tegr +|
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La Bibloteca de Calalurvys captura més de 21 000
wversions de les pigines web de la companys
slectorsl sl Parlament de Catsiunys [1agir +]
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imprescindible conservar. "

Alfens Cornella, Fundader Infonemiacom

€€ Encara que puga semblar
paradoxal Internst necessita ja
dels seus propis arquedlegs. Lenel
nostre pais PADICAT ha anat
bastint una ‘sxcavacid' shlida amb
els diversos estrats d'aquests vint
anys 4 laxarka, [ aixd és un servei
shlid a la cultura catalana i al pais. 39

H
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sos web, mostra exemples de I’evolucié
al llarg dels anys de diversos webs cap-
turats. També té un apartat de novetats
al que hom es pot subscriure, diversos ac-
cessos directes a contingut rellevant, una
secci6é dedicada als monograficsiuna al-
tra a testimonis sobre PADICAT d’experts

El nou PADICAT és
més dinamic, intuitiu
i participatiu

en cultura digital i societat de la informa-
ci6, com ara el director de Vilaweb, Viceng
Partal; la periodista Roberta Bosco; el fun-
dador d’Infonomia.com, Alfons Cornella;
o el dega de la Facultat de Documentacié
de la Universitat de Barcelona, Cristobal
Urbano.

En aquesta renovaci6 tecnoldgica,
el repositori s’ha integrat amb el progra-
mari de catalogacié CAT (Curator Archi-

ving Tool), desenvolupat pel CESCA. Aixi,
s’ha integrat el directori tematic de PADI-
CAT amb les metadades de catalogaci6
possibilitant que el directori s’extregui de
forma automatica de la base de dades del
CAT. D’aquesta manera, en lloc de mos-
trarun llistat de captures s’obté una fitxa
web que correspon a cada recurs captu-
rat i que mostra més informacié addicio-
nal, com ara el titol del lloc web capturat,
la seva descripci6, la categoria a qué per-
tany, la data d’arxivat...

La cerca per paraula a PADICAT tam-
bé s’ha millorat amb la substitucié del
programari Wera pel TNH. Aquest darrer
és un programari de codi obert molt rapid
i eficient en 'obtenci6 de resultats de cer-
ca que a més permet refinar les cerques
pertipus 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 empreses Optimyzet i Ymbra han
col-laborat en el disseny del nou portal web
i en la seva implementacié amb Drupal. l



Noves funcionalitats
per al repositori RECERCAT

EL Diposit 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 aquestes millores, RECERCAT acom-
pleix amb els mandats del Consell Interuniversitari de Catalunya (CIC) que ha
establert una série de recomanacions amb la intencié d’impulsar l’accés obert
a la produccio cientifica dels investigadors i aconseguir que els resultats de la
recerca, que es finan¢a amb recursos piblics, sigui de domini pablic, d’accés

lWiure i gratuit per la xarxa.

. RECERCAT és un repositori coope-
ratiu de documents digitals que in-
clou la literatura de recerca de les uni-
versitats i dels centres d’investigaci6 de
Catalunya, com ara articles encara no
publicats (preprints), comunicacions a
congressos, informes de recerca, working
papers, projectes de final de carrera, me-
mories técniques, etc.

El canvi de versié del programari ba-
se de RECERCAT, DSpace, de la versi6 1.4
ala1.7.2, ha comportat diverses millores
en el seu funcionament i noves funciona-
litats. Una d’elles és que el repositori per-
met ’embargament, és a dir, permet la in-
corporacié d’un document pero no fer-lo
public 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 llicencies Creative
Commons existents.

A més, acompleix amb les directrius
del recol-lector europeu Driver, cosa que
déna més visibilitat als documents del re-
positori i també permet ’exportaci6 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 de mesures afavo-
ridores de I’accés obert a la recerca pro-
duida amb finangament pablic i també
segueixen les directrius del Projecte Open-
AIRE (Open Access Infrastructure for Re-
search in Europe) de la Comissio Europea,
que estableix que la recerca finangada per
la Uni6 Europea estigui disponible en ac-
cés obert a través de la xarxa.

Una altra funcionalitat que possibi-
lita la nova versié del programari de RE-
CERCAT son les facetes, que milloren el
procés de cerca obtenint una cerca in-
tel-ligent o també anomenada cerca refi-
nada. Aixi, en fer una cerca simple, el re-
positori déna 'opcié de refinar-la per autor,
data de publicaci6, pertipus de document,
per matéria i per classificacié decimal uni-
versal. Amés, a la cerca avancada es po-
den afegir filtres i personalitzar la mane-
ra com es mostren els resultats, definint
la quantitat de resultats mostrats per pa-
gina i 'ordre en qué apareixen.

Pel que fa a les estadistiques de les
consultes al repositori s’han millorat amb
[’aplicacié 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-

diferents formats, com ara pdf, doc, etc.

El nou RECERCAT és també més per-
sonalitzable gracies a I'Gs de la tecnologia
Manakin que permet modular i configurar
la interficie grafica del repositori segons
les necessitats especifiques. A més, in-
corpora nous mecanismes de preservacio
de tots els fitxers que conté, amb la pos-
sibilitat de comprovar que estan totes les
metadades correctament assignades o la
preséncia de virus en el contingut.

També s’han millorat les citacions
dels documents de RECERCAT amb la in-
corporacié del gestor de referéncies bi-
bliografiques RefWorks, un programari
que permet crear una base de dades per-
sonal mitjancant la importacié de re-
feréncies d’arxius de text o bases de da-
des en linia i altres fonts. A més, permet
generar automaticament citacions en di-
versos formats i afegir-les facilment en els
documents.

Pel que fa la interficie web de RE-
CERCAT, s’ha redissenyat per fer-la més
accessible pera la cerca. La pagina prin-
cipal compta amb un apartat d’accés a la
consulta per titol, matéria, autor, col-
lecci6... un apartat d’institucions partici-
pants amb accés directe als seus docu-
ments i accessos a un directori d’altres
repositoris, a les estadistiques i a les no-

tes, aixi com una cerca a text complet entre vetats del repositori. |
— R E C E R CAT Dipdsit de la Recerca ,'——
— de Catalunya
Cerca avangads

Inici | Ous és? | Comacte

Consultar RECERCAT

» Par comunitats |
collecclons

32175 documents. d'aquests:
11.020 weballs de fi de master

» Perdata 9.712 anicles

» Per autors

» Pertitols 2,628 objectes de conferéncia

¥ Per matéries (COU) pr. =
El meu RECERCAT P

» Entrar l\'

» Aleries pEr COMmeU-8

» Directon dalres
repasitons /

» Estadistiques

» Novetats f

Accessibiltat | Avis legal | Intranet

3.590 weballs'projectes de fi de carrera

English | Casteanc

Participants

Universital de Barcelona

Universital Autbnoma de Barcelona
- Universitat Politécnica de Catalunya
Universitat Pompeu Fabra
Universital de Girona
Universital de Lleida
| Universital Rovira i Virgili
Universital Oberta de Catalunya
Universital de \Vic
Universital Intemacional de Catalunya
Universitat Abat Oliba CEU
4  Generalilat de Catalunya
- Agiéncia de Gestid d'Ajuts Universitaris i de
Recerca
Centres i instituls de recerca
Instiducions cullurals
O I actmvitats

coodnacks (BU) CEFKA  purocri |
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AVENGCOS EN FISICA DE MATERIALS
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Simulacié multiescala bt
de sistemes polimeérics

CSIC

I

eman ta zabal zazu

Euskal Herriko
Unibertsitatea

Universidad
del Pais Vasco

El Grup Polymers & Soft Matter del Centro de Fisica de Materiales de San Sebas-
tian, liderat pel professor Juan Colmenero de Leédn, té una amplia experiéncia en

I’estudi de polimers i materials no cristal-lins i ha desenvolupat una robusta meto-
dologia per a U'estudi de les propietats estructurals i dinamiques d’aquests siste-
mes, aixi com la seva interrelacio a diferents escales de temps i longitud (micro, na-
no, meso, macro). Aquesta metodologia conjuga diferents técniques experimentals
i métodes de simulacio6 a diferents nivells, principalment orientats a técniques de
dinamica molecular pero tenint en compte I’iis de métodes ab-initio per a un millor

coneixement dels sistemes.

. La recerca portada a terme gracies
als recursos del CESCA ha permeés
una millor comprensié dels nous mate-
rials estudiats pel grup, que comprén dues
linies principals: el disseny de nanopar-
ticules polimériques mitjangant simula-
¢ié computacional, dirigida pel Dr. Angel
Moreno Segurado, i la simulaci6 per mit-
ja de métodes ab-initio i dinamica mole-
cular de polimers confinats, portada a ter-
me pel Dr. Inigo Garcia Yoldi.

Disseny de nanoparticules
polimériques

Les nanoparticules polimériques unimo-
leculars sén nanoobjectes tous, de mida
tipica inferior als 15 nandometres, amb gran
interés en aplicacions avancades en dife-
rents camps com ara la nanomedicina o
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optoelectronica. Durant els darrers anys
s’ha fet un gran esforg en la recerca de nous
camins eficients per a la sintesi de les
mencionades nanoparticules mitjan¢ant
col-lapse intramolecular irreversible.

“Tot i ’enorme afany dedicat en el
disseny d’aquests métodes, es coneix molt
poc sobre 'estructura interna d’aquestes
nanoparticules, més enlla de la seva mi-
da tipica, aixi com de la cinética de la for-
maci6 d’enllagos permanents o cross-lin-
king que déna lloc a la nanoparticula des
del polimer precursor no enllagat”, co
menta Moreno. Amb la finalitat de clarifi-
caraquestes gliestions, “s’ha realitzat un
estudi sistematic, mitjangant simulacié de
dinamica molecular, del procés de cross-
linking en un model simplificat del pre-
cursor. Perfer-ho, s’ha utilitzat el conegut
model bead-spring de Grest i Kremer, am-

pliament usat per la comunitat computa-
cional en multitud de problemes comple-
xos de fisica de polimers, com ara la mi-
cel-laritzaci6, 'autoassemblatge, I'adsorcié
en superficies, la formaci6 de gels o la
translocaci6”, afegeix Moreno.

Amb la finalitat de crear un model
pera sistemes reals, el precursor simulat
consisteix en una cadena lineal amb grups
laterals curts. Una fracci6 d’aquests aca-
ba en un grup actiu (linker). Els diferents
grups actius poden formar enllagos per-
manents, donant lloc a una nanoparticu-
la mitjancant la progressiva compactaci6
del polimer. En un primer pas d’un estu-
di sistematic en diverses condicions ini-
cials, s’ha simulat el procés de cross-lin-
king en condicions de bon dissolvent i a
diluci6 infinita.

El procés de cross-linking es carac-
teritza, en les seves primeres etapes, per
la formacié d’enllagos entre grups actius
en la seva majoria topologicament propers.
Aquest mecanisme déna lloc a una com-
pactacio local del precursor, i apareix com
a conseqiiéncia del caracter preferentment
estés de les cadenes polimeériques en bon
dissolvent. La formaci6 d’enllacos entre
grups topologicament allunyats, eficag
per a la compactacié6 global de les nano-
particules, implica molts pocs grups i és

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



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

“Per aquesta ra6, encara que sén ob-
jectes més petits i més esférics que els
Seus precursors corresponents, el procés
de cross-linking déna lloc principalment
ananoparticules esteses amb alguns bu-
cles tancats”, comenta Moreno. També
s’han realitzat simulacions per a un mo-
del analeg de copolimers, amb dos tipus
de grups actius. En aquest model només
es permeten enllagos entre grups del ma-
teix tipus. “Hem estudiat dos tipus de pro-
cés: simultani (amb ambdds grups acti-
vats al mateix temps) i seqiiencial (en qué
un grup s’activa només quan l’altre ha
completat el seu cross-linking). Aquests
dos processos correspondrien a la pre-
séncia simultania o seqiiencial dels cata-
litzadors respectius perals grups actius”,
apunta Moreno. Tots dos métodes donen
lloc a les mateixes propietats estructurals
de les nanoparticules obtingudes. Per aixo,
“el métode simultani és clarament prefe-
rible tant des d’un punt de vista compu-
tacional com de sintesis experimental”,
explica Moreno. “Les nanoparticules ob-
tingudes a partir de copolimers tenen me-
nor mida i es caracteritzen per ser més
esfériques que les obtingudes a partir d’ho-
mopolimers, tot i que encara s’obté una
fracci6 significativa d’objectes estesos”,
afegeix (vegeu figura 1).

Simulacié de polimers confinats

L’addici6 de nanoparticules a materials
polimérics permet la modificacié de les
propietats fisiques del polimer obtenint
aixi un material nou, conegut com a na-
nocompost polimeéric. Aquests tipus de

materials, coneguts des de fa més d’un
segle, presenten mdltiples aplicacions
que van des de la ciéncia de materials fins
a la medicina, pero ha estat només en els
darrers anys quan s’ha estat en disposi-
ci6 d’establiruna relacié qualitativa i fins
i tot quantitativa entre I’estructura i les
propietats dels nanocompostos.

Els nanocompostos es poden clas-
sificaratenent a la dimensionalitat de les
nanoparticules, depenent si aquestes sén
practicament puntuals (nanoparticules
isodimensionals), monodimensionals
(nanotubs o whiskers) o bidimensionals

S’ha desenvolupat una
robusta metodologia per a
Pestudi de les propietats
estructurals i dinamiques
dels polimers i materials no
cristal-lins

(lamines). En aquest cas, “hem estudiat
nanocompostos amb nanoparticules la-
minars on el polimer presenta un alt grau
de confinament entre lamines, concreta-
ment el polimer oxid de polietilé (PEO) con-
finat en grafé (G) i oxid de grafit (GO)”, ex-
plica Garcia Yoldi. La simulaci6 d’aquests
sistemes busca justificar els canvis pro-
duits a un polimer altament confinat: can-
vis estructurals i dinamics, i observables,
com ara les temperatures de transicié vi-
tria o fusio, entre d’altres.

Per a una correcta simulacié de les
propietats dinamiques en els sistemes
PEO-G/GO és necessari conéixer correcta-
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ment la seva estructura i “per a una cor-
recta descripci6 d’aquesta estructura hem
estudiat les principals interaccions entre
el polimeri la lamina per mitja d’una série
de models discrets de no més de 50
atoms”, comenta Garcia Yoldi. En total,
“hem estudiat 14 models, els més relle-
vants es mostren a la figura 2.1. Amés, els
hem analitzat a nivell ab-initio mitjancant
un métode de referéncia que descriu cor-
rectament el sistema perd amb un cost com-
putacional alt, com és el métode MP2 i mé-
todes més econdmics computacionalment
basats en la teoria del funcional de la den-
sitat. Els funcionals que millor descriuen
la interacci6 polimer substrat sén els fun-
cionals de tipus Hybrid meta-GGA desen-
volupats per Truhlar et al. La majoria
d’interaccions sén débils perd estables,
tant peral sistema PEO-GO com per al sis-
tema PEO-G”, afegeix Garcia Yoldi.

“L’0s dels funcionals de Truhlar et
al. ha permeés calcular propietats dels
monomers inassequibles a nivell MP2,
propietats topoldgiques o vibracionals per
exemple, i s’ha utilitzat per al calcul de
models discrets de major mesura que s’ha
vist que poden ser reproduits correcta-
ment mitjancant camps de forga classics
emprats en dinamica molecular”, explica
Garcia Yoldi. Aquest fet ha portat a la cons-
truccié dels models periddics (vegeu fi-
gura 2) per als dos sistemes que perme-
tran estudi de les propietats dinamiques
del sistema. |

Figura 2. Exemple dels models discrets simulats
per estudiar la interacci6 polimer-substrat en
els sistemes PEO-G/GO (2.1). Aquests models
han permés construir els models del polimer
confinat en grafé (2.2) i oxid de grafit (2.3).
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“La tecnologia és el motor
que permet avancar en Uestudi
dels sistemes nanoscopics”

ENTREVISTA A MIGUEL RUBI, PREMI ICREA ACADEMIA 2010

mb només 14 anys ja tenia clar que dedicaria la seva vida a la fisica perqué quan

va descobrir-la “em va emocionar tant que vaig decidir continuar estudiant per
arribar a ser fisic”. | aixi ha estat, Miguel Rubi Capaceti porta més de 30 anys inves-
tigant sobre fisica estadistica, la major part d’aquest temps a la UB. Enguany ha es-
tat guardonat amb un dels 25 premis ICREA Académia, que concedeix la Institucio
Catalana de Recerca i Estudis Avancats (ICREA). Aquest reconeixement li permetra
donar una dedicacié prioritaria a les seves activitats de recerca que se centren en
’estudi dels principis basics i dels fendmens de no-equilibri en sistemes a la na-
noescala i la seva aplicaci6 practica en nanociéncia i biologia.

Enguany ha estat distingit amb un

premi ICREA Académia 2010 que té
per objectiu incentivar I'excel:-léncia in-
vestigadora del personal docent investi-
gador doctor en les universitats publi-
ques catalanes. Qué suposa per a vosteé
aquest reconeixement?
Aquest premi és important perqué impli-
ca un reconeixement al treball dels in-
vestigadors. A més, aquest tipus de pre-
mis permeten alliberar una mica la docén-
ciaifacilitar el poder dedicar-se més a fer
recerca. Crec que perqué es pugui feruna
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bona recerca és necessari que es reco-
negui que és important, que té un valor.
Reconéixer la tasca de recerca dels in-
vestigadors que estem a la universitat és
vital, ja que serveix per potenciar-la. A ni-
vell personal em proporciona una gran sa-
tisfacci6 rebre un premi com aquest.
Qué el va fer dedicar-se a la fisica?

La meva afici6 per la fisica va aparéixer
molt d’hora. Quan tenia 14 anys vaig te-
nir clar que volia ser fisic. Amb aquesta
edatva ser la primera vegada que vaig te-
nir a ’escola una assignatura de fisica.

Podiem escollir entre fisica o llati i jo vaig
escollir fisica. El que vaig descobrirem va
emocionar i vaig decidir continuar estu-
diant perarribara serfisic. Els professors
de fisica que tenia a La Salle, centre on
vaig estudiar, em van fer estimar aques-
ta matéria. Un cop acabat el batxillerat
vaig comencar la carrera de Fisica a la UAB.
A la universitat vaig fer uns anys de cién-
cies matematiques per reforcar la meva
formacio tedrica. Cap al tercer any de car-
rera vaig especialitzar-me i vaig decidir
que volia dedicar-me a la recerca en fisi-
ca teorica i per aixd vaig doctorar-me.

El seu grup de recerca de fisica estadis-
tica centra la seva activitat en Uestudi
dels principis basics i dels fenomens de
no-equilibri en sistemes a la nanoesca-
la. En qué consisteix exactament?

La finalitat principal del nostre grup de re-
cerca és intentar esbrinar si les lleis que
actuen en el mén macroscopic poden apli-
car-se als sistemes molt petits de mida na-
noscopica o mesoscopica (entre el mén
macroscopic i el nanoscopic). 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-
gliéncia de la preséncia de fluctuacions.
Aixi, per exemple, estudiem com es trans-
porta la calor a les proteines i quins s6n
els seus canvis d’energia, com funcionen
els motors moleculars, els canals ionics i



“Existeixen sistemes
nanoscopics on fer
experiments és complicat,

. s

molts cops l’dnica opcio és
la simulacio”

les biomolécules. També estudiem les lleis
de la radiaci6 térmica entre objectes na-
noscopics separats per distancies molt
curtes. Fem recerca basica per explicar el
funcionament de sistemes molt petits, que
pot ser contrastada per experiments.

En aquest sentit, per a la nostra re-
cerca la tecnologia juga un paper molt im-
portant, de fet és el motor que ens per-
met avancar. Els avengos que s’estan
portant a terme en nanociéncia sén gra-
cies a l’avenc de la tecnologia. L’aparicid
de dispositius nous de mesura propor-
ciona accés a informaci6 que abans no hi
havia manera d’esbrinar. Existeixen a
[’actualitat una gran diversitat de teories
fisiques que permeten fer prediccions so-
bre el comportament dels sistemes a es-
cales molt petites que es coneixen de fa
temps pero que no s’havien pogut validar
perqué la tecnologia del moment no ho
havia permés.

Com ha evolucionat la recerca en fisica a
Catalunya i, concretament, en el camp de
la nanotecnologia?

La fisica a Catalunya, i també a la resta de
I’Estat, sempre ha estat una matéria cap-
davantera. A més, 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 recerca molt
importants que treballen en diferents
camps de la fisica. A més, s’han creat ins-
tituts de recerca que han fet més compe-
titiva aquesta disciplina i programes com
el d’ICREA que han permeés obtenir el fi-
nancament necessari per poder contrac-
tar a cientifics de molt prestigi que han
contribuit a enriquir la recerca que des-
envolupem aqui. Crec que el present és
molt prometedor i és molt important que
es continui fent créixer la recerca en fisi-
ca, que augmenti la nostra visibilitat a ni-
vell internacional, com ja s’esta fent amb
la participacié de fisics catalans de pri-
mera categoria en congressos interna-
cionals. Esperem poder continuar aixf i
que la situaci6é economica actual no sigui

un obstacle pera un creixement tan rapid
de la ciéncia a Catalunya durant els pro-
Xims anys.

Quines aplicacions practiques en nano-
ciéncia i biologia té la seva recerca?
Principalment fem ciéncia basica, el que
passa és que cal recolzar-la a nivell expe-
rimental. Perqué no podem fer prediccions
teoriques tota la vida, és necessari provar
les teories, fer experiments. El creixement
dels grups experimentals ha vingut acom-
panyat, com ja he comentat, per ’avenc de
la tecnologia. Per exemple, ara disposem
de microscopis de forces atomiques que
poden visionar detalls molts precisos dels
sistemes que abans no eren visibles. La
nostra recerca en nanociéncia podria apli-
car-se al disseny i millora de dispositius.
Una part important de la nanotecnologia
se centra en la manipulacié de la matéria.
S’estudia, també, com intercanvien calor
els objectes molt petits, ja que les lleis que
governen l'intercanvi de calor en objectes
grans no tenen res a veure amb les dels pe-
tits. En biologia s’analitzen les funcions de
les proteines i com la cel-la biologica in-
tercanvia ions amb I’exterior. Aquests me-
canismes tenen una explicacio fisicoqui-
mica. Les teories que estem desenvolupant
ajuden a explicar aquests fendmens de
transport en sistemes de no-equilibri, on
la fisica estadistica pot donar resposta.
Fa 16 anys que és usuari del CESCA. Com
esta contribuint aquest Centre en la se-
va recerca?

Les simulacions per a la nostra recerca
so6n molt importants, imprescindibles per
fer recerca de qualitat. Les que hem po-
gut realitzar al CESCA al llarg d’aquests

anys ens han estat molt Gtils. Existeixen
sistemes nanoscopics on fer experiments
és molt complicat, molts cops [’inica op-
ci6 és la simulacié. Simulem motors mo-
leculars ja que estan molt influenciats per
’entorn i només poden ser descrits per
teories estadistiques, és el cas dels mo-
tors moleculars biologics. Posem una na-
noparticula sobre un nanotub de carboni
i apliquem una diferéncia de temperatu-
ra. Com a resultat la nanoparticula es mou.
Realitzar aquests tipus d’experiments tot
i que son possibles, és complicat. Fer la
simulaci6 del procés és més senzill i gra-
cies a ella obtenim informacié molt acu-
rada del que succeeix. Tot i que a la UB
tenim un cldster per realitzar simulacions,
moltes vegades necessitem més recursos
de supercomputacié i més potents com
els que ens proporciona el CESCA.

Des de l’any 1996 és director de la Sit-
ges Conference sobre fisica estadistica.
Com ajuden la recerca aquests tipus
d’esdeveniments?

La Sitges Conference es va fundar el 1969
i és una dels esdeveniments més tradicio-
nals en fisica estadistica que existeixen en
tot PEstat. Se celebra biennalment i des de

“Obtenir un benefici de la
inversio en recerca és un
procés lent i costods. La
investigacio cientifica dona
resultats a llarg termini”

Antoni Castella, secretari d'Universitats i Recerca, lliura el premi ICREA Académia a Miguel Rubi.
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’any 1996 porto la seva direcci6. La
missi6 d’aquesta trobada és portar les
linies més actuals de la recerca i anar
canviant de tematica perd sempre orien-
tada a la fisica estadistica. Les prime-
res conferéncies se centraven en fona-
mentacid, ciéncia basica, pero ara ca-
da cop més s’orienta cap la seva apli-
caci6 en biologia, en temes relacionats
amb [’energia o els nanomaterials. Crec
que poder comptar amb aquest forum
de discussi6 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 balang en fa?
La recerca a la universitat, en general,
ha evolucionat positivament. S’han anat
creant nous grups de recerca de forma
continua i aixd ha estat en part gracies
a programes com el d’ICREA, de la Ge-
neralitat de Catalunya, i Juan de la Cier-
vaiRamoény Cajal, del Ministeri de Cién-
cia i Innovacié (MICINN). Aquests
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programes ajuden a tirar endavantamb
la recerca, a crear llocs de treball pels
investigadors que puguin contribuir a
consolidari enfortirels grups. La docén-
cia treu temps a la recerca a la univer-
sitat, per0 tot i aixi la recerca univer-
sitaria té un nivell molt alt. En la
classificacio internacional, la UB surt
sempre entre les primeres espanyoles.

He estat coordinador al MICINN,
gestionant els projectes de recerca es-
panyols que atorga el Ministeriival a
dir que Catalunya és una de les co-
munitats autonomes que ha aconse-
guit més projectes d’excel-léncia i tam-
bé d’altres d’elevada qualitat a nivell
europeu. Manteniri fer créixer aques-
ta excel-léncia és dificil, empitjorar-la
molt facil; perqué obtenir un benefici
de lainversié en recerca és un procés
lent i costés.

La investigaci6 cientifica donare-
sultats a llarg termini. Amés, és un sis-
tema molt competitiu, en qué cal invertir
constantment, incentivar-lo, establir
col-laboracions i donar-li la visibilitat
necessaria per fer-lo créixer. [ |

Noves tecnologies
en CATALA!

#Termesdelmoment

En el darrer comentari parlavem de
termes relacionats amb la xarxa so-
cial Twitter: piular (en anglés, to tweet
o to twitter), amb el significat de pu-
blicarapunts en aquest servei de mi-
croblocs, piulada o piulet, que es re-
fereix al missatge publicat, i piulador
o piulaire, la persona que ’emet.

En la pagina de perfil dels usua-
ris d’aquesta aplicaci6 es mostra el
nombre de seguidors (followers, en
anglés) que tenen interés a llegir les
aportacions d’un usuari determinat
i el nombre de seguiments (en an-
glés, following) que aquest usuari fa
dels continguts d’altres usuaris.

L’etiqueta (hashtag, en anglés)
és el conjunt de caracters precedits
d’un simbol de coixinet (#) sobre el
qual es pot fer clic, que serveix pera
accedira un contingut indexat per ca-
tegories o temes. Elterme anglés pro-
vé d’una forma descriptiva: hash, que
en catala correspon al terme coixinet
o quadradet, que designa la tecla dels
aparells telefonics i d’altres aparells
electronics 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
laforma catalana etiqueta i que, entre
altres significats, fa referéncia a un
mot, concepte o idea, que marca, en-
casella, classifica, algl o alguna cosa.

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

Fe d’errates: En el nimero anterior
es deia que l’equivalent anglés del
terme microbloc era blog o weblog.
Aquestes denominacions angleses
no corresponen a microbloc, sin6 a
bloc.

. termcat

centre de terminologia

www.termcat.cat




L’ARTICLE MES CONSULTAT DE LA REVISTA DE LA REIAL ACADEMIA DE MEDICINA DE BARCELONA

La malaltia de Scheuermann

La malaltia de Scheuermann és un trastorn de la columna vertebral que pro-
dueix un arqueig de l'esquena cap a 'exterior en forma de gepa. La definicio
d’aquesta malaltia, aixi com el seu origen, diagnostic, evolucio i tractament es-
tan descrits en larticle “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 Académia de Medicina de Barcelona en el repositori Revistes
Catalanes amb Accés Obert (RACO) en el periode 2006-10.

L’article en concret, publicat en

exemplarndm. 1, volum 2 de 1987
de ’esmentada revista tracta sobre la ma-
laltia de Scheuermann, una afecci6 de la
columna vertebral que es produeix en
’edat adolescent i que esta causada per
una forma en cunya d’una o més vértebres
que mostren també altres alteracions ra-
diografiques. El nom d’aquesta malaltia
prové de Holger Scheuermann, un metge
danés, que el 1920 va identificar-la. Tot i
aixi, la seva etiologia no ha estat establerta
i existeixen nombroses teories sobre el
seu origen (sobrecarrega de la columna,
factor hereditari, osteocondritis...).

Per a Carlos Esteve de Miguel, “el
motiu que fa que aquest article sigui tan
consultat és perque la hipercifosi (arqueig
de ’esquena) de ’'adolescent és molt fre-
glient i a la practica clinica diaria sovint
s’ha de realitzar un diagndstic diferencial
amb la malaltia de Scheuermann, que tam-
bé provoca la hipercifosi, encara que amb
una evoluci6 i pronostic ben diferents.
Tanmateix, ’article és una revisié molt
completa d’aquesta lesié vertebral, de la
qual s’ha escrit ben poc”.

Aquesta malaltia es manifesta entre
els 121§ 15 anys d’edat i no hi ha gran di-
feréncia entre sexes, tot i que hi ha un

Carlos Esteve de Miguel
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lleuger predomini d’afectats de sexe mas-
culi. La malaltia de Scheuermann sovint
es desenvolupa de manera silenciosa i
els simptomes inicials solen ser dolor i
deformitat. Els pacients que la pateixen
solen tenir antecedents genétics, estan
ben desenvolupats i tenen tipus atlétic.
A l'examen radioldgic, essencial per diag-
nosticar la malaltia, es pot apreciar que
una o més veértebres tenen forma de cu-
nya, amb un augment de la curvatura per
sobre dels 40 graus, amb pincaments dels
espais intervertebrals i irregularitats.

El tractament d’aquesta malaltia és
primordial ja que sense diagnosticar pro-
dueix deformitat, incapacitat fisica i dolor.
El pronostic depén de I'edat del pacient i
grau de la lesi6, dels cartilags de creixe-
ment i de la deformitat fixa ja existent. Ai-
xi, 'objectiu és disminuir la progressi6 de
la deformitat, millorar el dolor i I’aspecte
estétic amb l’aplicacié de diversos méto-
des: exercicis, aparells ortopédics, esti-
mulaci6 eléctrica i, en casos excepcionals
i molt greus, tractament quirdrgic.

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

I
El tractament a seguir,
escrit ’'any 1987, continua
vigent avui dia
I

Aquesta revista pertany a la Reial
Académia de Medicina de Catalunya
(RAMQ) i es va publicar entre els anys 1986
i 1991. A partir d’aquest any va passar a
anomenar-se Revista de la Reial Acadé-
mia de Medicina de Catalunya, nom amb
el qual es coneix fins a I'actualitat. Aques-
ta publicacié esta disponible a RACO des
dejuliol de 2008. A més, i gracies als ajuts
per a la digitalitzaci6 retrospectiva de re-
vistes de I’any 2008, es van poder digi-
talitzariincorporar al repositori els exem-
plars des del 1945 fins al 1982, quan
aquesta publicacié portava per nom Ana-
les de medicina y cirugia. |
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LA TESI MES CONSULTADA DEL TDX EL 2010 PERTANY A L’AREA

D’ENGINYERIA DE LA CONSTRUCCIO

Sistemes lleugers
i autoconstruibles per

fer habitatges

UNIVERSITAT POLITECNICA
DE CATALUNYA
BARCELONATECH

La tesi Sistema constructivo de paneles de poliestireno expandido y malla
electrosoldada espacial: Estudio estructural y optimitzacion, de Maria del Mar
Cansario Pérez se centra en “la cerca d’un nou sistema de construccié mo-
dern, associat a tecnologies innovadores i a un nou material, lleuger i auto-
construible, que pot ser realitzat pel mateix usuari, seguint logicament un
criteri constructiu”. Els avantatges del sistema proposat per Cansario con-
sisteixen en “’aprofitament dels materials i la ma d’obra, a més de millorar
les caracteristiques fisiques dels materials en relacio als sistemes tradicio-
nals com les propietats térmiques, antisismiques, resisténcia al foc i una cor-

recta protecci6 acistica”.

La tesi de Maria del Mar Cansario

Pérez ha estat dirigida per Antonio
Aguado de Cea, presentada al Departa-
ment d’Enginyeria de la Construcci6 de la
Universitat Politécnica de Catalunya (UPC),
llegida al novembre de 2005 i introduida
al repositori el mes de maig de 2006. Es
tracta de la tesi més consultada del re-
positori Tesis Doctorals en Xarxa (TDX)
’any 2010 ocupa la posicié 21 en el ran-
quing de les 30 tesis més consultades del
repositori des del seu inici. Per al rector
de la UPC, Antoni Gir6, “la UPC va ser la
primera universitat catalana i espanyola
que va aprovar una declaracié institucio-
nal en favor de l'accés obert i lliure a la
nova comunicaci6 cientifica. Els benefi-
cis de publicar les tesis doctorals en ac-
cés obert a internet —continua Giré—i a
text complet sén molts i no sols perqué
la tesi és accessible i per tant llegida per
practicament tota la comunitat cientifica
d’arreu del mén, siné perqué incrementa
'impacte del seu autori dels seus resul-
tats i augmenta la visibilitat de la propia
universitat”.

A més, segons Gird, que es mostra
satisfet perqué una tesi de la seva uni-
versitat sigui la més consultada, “la UPC
té actualment 1.332 tesis dipositades en
aquest repositori i esta potenciant dins
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els seus serveis interns, I’Oficina de Doc-
torat i el Servei de Biblioteques i Docu-
mentacio, els mecanismes i procediments
necessaris pertal que tots els doctorands
puguin dipositar la seva tesi al TDX. Tam-
bé s’esta treballant en la digitalitzaci6
d’aquelles tesis retrospectives en suport
paper o en altres suports pertal de poder-
les incorporar”.

“Cal recordar també —explica Gir6—
que la UPC és el representant oficial del
CBUC en el projecte de DART-Europe, que
té per objectiu la creacié 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 mén ja que participen
més de 359 universitats de més de 20 pa-
isos europeus i es poden consultar a text
complet 228.878 tesis”.

Per a ’autora, “un dels objectius a
’hora de decidir realitzar aquesta tesi ha
estat 'aplicaci6 del sistema constructiu a
habitatges d’interés social a Colombia. Cer-
cavem un sistema modern de construccio,
associat a tecnologies innovadores i a nous
materials, un sistema lleuger que oferis la
possibilitat d’'una major rapidesa d’execuci6é
peral muntatge i que a la vegada fos auto-
construible, que el propi usuari pogués re-
alitzar-lo, seguint un criteri de construcci6”.

Un exemple d’ds de panells de poliestiré expandit en la construccié.



Linterés a cercar un material d’aques-
tes caracteristiques venia derivat de la ne-
cessitat de la inversi6 en recerca per con-
siderar noves opcions i trobar solucions
técniques apropiades, atesa la demanda
d’una major quantitat d’habitatges en el
moment de realitzaci6 de la tesi. Aques-
ta necessitat ha comportat un alt grau
d’especialitzacio, principalment en el
camp de l’enginyeria.

El treball de recerca exposa l'estudi
d’un sistema constructiu basat en panells
conformats per una anima de poliestiré ex-
pandit amb una malla electrosoldada es-
pacial, revestit externament amb formigo,
micro-formigd o morter projectat en amb-
dues cares. Aquest sistema constructiu es
troba fora de les normatives espanyoles
(Instruccié del Formigo Estructural, EHE, i
la Norma Basica de I’Edificacio, NBE), atés
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
peral dissenyi calcul estructural d’aquest
sistema, basat en 'EHE, “fet assolit satis-
factoriament”, comenta Cansario.

Per corroborar ’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 modelitzacié numeérica, on es va
definir el calcul dels elements davant a
Estats Limit Ultims i Estats Limit 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
peral seu calcul”. Fet que va motivar Can-
sario a investigar sobre el tema.

Alatesi es proposa un métode de cal-
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 aix0, en funcid
dels resultats obtinguts a les campanyes
experimentals realitzades per caracteritzar
els parametres que controlen el compor-
tament mecanic del panell de forma sin-
gular (elements a flexi6 i compressio) i ai-
xi avaluar el comportament global d’una
estructura aporxada, per comprovar la pos-
sibilitat de traslladar-ho a estructures
d’edificacié d’habitatges unifamiliars, naus

industrials, etc. L’analisi es va completar
amb la realitzacié d’abacs de calcul peral
seu (s practic, proporcionant aixi una am-
plia aplicaci6 del sistema i potenciant I’Gs
per part dels projectistes.

Tant Aguado de Cea com Cansario
coincideixen a apuntar el contrast expe-
rimental realitzat, plantejat i desenvolu-
pat pensant en I’aplicaci6 professional,
com un dels factors que fan que la tesi si-

“El contrast experimental
realitzat pensant en l'aplicacio
professional és un dels factors

que fan que la tesi sigui tan
consultada”

gui tan consultada. Aixi, ’aportacié basi-
ca de la recerca realitzada és la imple-
mentacié practica. Per a l’autora, “la
metodologia proposada presenta de for-
ma intuitiva ’estudi del comportament
d’un material compost, obtenint para-
metres i realitzant una analisi rigorosa
dels resultats experimentals per a final-

ment introduir-los en una metodologia de
calcul estructural, en el marc dels proce-
diments d’analisi exposats en una norma
com EHE”.

“L’analisi pas a pas del comporta-
ment mecanic del panell, tenint en comp-
te resultats experimentals i mecanics, des-
taca en el moment d’aplicacié. La posada
en obra dels panells de forma interactiva
a la tesi, aixi com els diagrames i taules
per al disseny, motiven a obrir temes de
recerca”.

Cansario considera que el reposito-
ri TDX és “una eina Gtil no només per als
estudiants, sin6 també per als professio-
nals que vulguin aplicar i conéixer dife-
rents temes actuals. Es a la vegada una
plataforma que mostra els treballs des-
envolupats en diferents arees, obrintiin-
centivant futures linies de recerca”. Agua-
do de Cea afegeix en aquest sentit “la
importancia de disposar d’eines com el
TDX obertes i a I’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”. |

Maria del Mar Cansario Pérez és doctora en Engi-
nyeria de la Construcci6 perla UPC, Enginyera Civil per
la Universitat de La Salle de Bogota. Treballa des de
2006 a la companyia COTCA S.A., entitat que ofereix
serveis de control técnic de 'edificaci6 i obra pdblica
(assisténcia técnica, patologia i control de qualitat), on
ocupa el carrec de responsable del Departament de
Control de Qualitat. Entre 1999 i 2004 fou enginyera
en cap de Manteniment i Rehabilitaci6 d’Estructures a
la Presidéncia de la Republica de Colombia.

Antonio Aguado de Cea és catedratic de 'ETS d’Engi-
nyers de Camins, Canals i Ports, al Departament d’En-
ginyeria de la Construcci6 de la UPC. Doctor Enginyer
de Camins, Canals i Ports per ’ETSICCP de Barcelona
(1980) per la UPC, enginyer de Camins, Canals i Ports
en les especialitzats de Transports (1974) i Estructu-
res (1976) per ’ETSICCP de Santander, Universidad de
Cantabria. Ha participat en nombroses accions com-
plementaries de recerca, finangades amb fons publics
i obtinguts en régim competitiu obert, que en general
responen a projectes de recerca de ciéncia basica. Ha
dirigit i codirigit més d’una vintena de tesis doctorals.
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EL DOCUMENT MES CONSULTAT DE L’IRTA AL REPOSITORI RECERCAT TRACTA LA SEGURETAT ALIMENTARIA

Bones practiques
higiéniques en l’elaboracio
d’embotits fermentats

La seguretat i qualitat dels aliments és una de les grans preocupacions dels
consumidors. Per aix0, 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’elaboracié a nivell industrial. El proble-
ma és que molts cops la normativa higiénica establerta no esta sempre adap-
tada a aquestes estructures de petita produccio d’aliments. Aquesta mancanca
és la que vol solucionar el document “Recomendaciones sobre practicas hi-
giénicas para embutidos fermentados. Guia practica” de UIRTA.

. L’Institut de Recerca i Tecnologia
Agroalimentaries (IRTA) va incorpo-
rar aquest document al Diposit de la Re-
cerca de Catalunya (RECERCAT) 'lany 2007
i des de llavors és el més consultat d’entre
tots els que hi té dipositats, amb un 4,31%o
del total de les consultes. Margarita Gar-
riga, Belén Martin, Sara Bover-Cid i Tere-
sa Aymerich sén les autores d’aquest
treball que s’engloba dins “el projecte eu-
ropeu Tradisausage i és fruit de la col-
laboraci6 entre productors carnis de sis
paisos de la Uni6 Europea (Franca, Portu-
gal, Italia, Grécia, Eslovaquia i Espanya) i
els seus corresponents centres de recer-
ca, 'IRTA entre ells”, comenta Garriga. El
projecte tenia per missi6 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'elaboraci6 d’aquesta guia de bones
practiques higiéniques pera productors”,
afegeix Garriga.

“La guia es dirigeix als cansaladers
i xarcuters que elaboren ells mateixos pro-
ductes tradicionals i també als petits in-
dustrials que fabriquen embotits fermen-
tats tradicionals”, comenta. Aixi, tracta
bones practiques d’elaboraci6 en relaci6
a la fabricaci6 i venda dels seus produc-
tes tenint en compte els diferents para-
metres involucrats en el procés, des de
les matéries primeres fins als productes
acabats, en relaci6 a la higiene, equips,
personal i medi ambient.

Pera l’elaboraci6 de la guia s’ha ob-
servat |’ enfocament de I’Analisi de Perills
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i Punts de Control Critics (APPCC) en una
desena d’obradors tradicionals en els sis
paisos participants al projecte. L’estudi
es va portar a terme amb la distribucié
d’un giiestionari Gnic per a tots els obra-
dors que posteriorment va ser analitzat,
juntament amb altre documentaci6 téc-
nica, per crear la guia.

La guia s’estructura de forma pro-
gressiva “per facilitar tant 'adquisicié dels
principis tedrics com les técniques i punts
critics, el que permetra el desenvolupa-
ment de les habilitats necessaries per con-
trolar la higiene dels productes/procés”,
explica Garriga.

La seva estructuracié es basa en qua-
tre seccions. La primera és ’lanomenada

Elaboracié de xorico en un petit obrador artesanal.

fulls de recomanacions on es presenten
suggeriments, a través de diagrames de
procés. La seva estructuraci6 fa que sigui
“molt visual i amena i facilita molt la se-
va consulta ja que la informacié és breu i
concisa”, explica Garriga. “Crec que per
aixo éstan consultada a RECERCAT”, afe-
geix. Tots els fulls presenten la mateixa
estructura: una introduccié amb una breu
descripcié i les premisses “Cal”, per re-
ferir-se als punts clau per evitar proble-
mes higiénics, “No ha de”, amb els punts
clau a evitar, i “Hauria de”, amb alguns
punts que podrien millorar la qualitat.
La segona seccié conté més infor-
macio que proporciona més detalls sobre
mesures higiéniques generals: higiene
del personal, neteja i desinfeccio, tracta-

L’objectiu de la guia és
millorar la seguretat dels
embotits fermentats
tradicionals elaborats per
petits productors

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 referéncies bi-
bliografiques. |




RedIRIS-NOVA, totalment operativa

L’Anella Cientifica 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
trafic regular, xifra que dobla el cabal de
[’anterior connexié.

RedIRIS-NOVA és una xarxa de co-
municacions avang¢ades d’alta capacitat
per a la comunitat académica i de recerca
espanyola basada en tecnologia de fibra
fosca. També s’ha migrat la connexié del
projecte LHC del Port d’Informacié Cienti-
fica (PIC), i en breu es migrara la d’i2CAT.

RedIRIS-FCCN
Cross Border Fiber

ANELLA N

. CIENTIFICA

N A

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

44 assistents al seminari
sobre eines per a la seguretat

Amb el titol “Eines per a la segure-

tat: detecci6 d’aplicacions” s’ha ce-
lebrat al CESCA un seminari sobre segure-
tat impartit conjuntament amb Palo Alto
Networks. La formaci6, que ha reunit 44 as-
sistents, s’ha centrat a analitzar ’evolucio
dels sistemes de deteccié d’amenaces i pre-
vencié d’intrusions enfront el nou paradig-
ma que suposa l’aveng dels serveis en el
ndvol. En aquest entorn, on la visibilitat de
I’aplicaci6 guanya importancia en els dis-

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

Amb aquest enfocament, que impli-
ca nous models i técniques de deteccid i
prevencié d’amenaces, el seminari també
ha tractat la solucié de tallafocs de darre-
ra generacié (NGFW) de Palo Alto, les no-
ves funcionalitats de la plataforma de mo-
nitoratge i analisi de I’Anella Cientifica
(SMARTXAQ) i un cas d’éxit.

Celebrada la 8a
reunio d’ESNOG

La vuitena reuni6é 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, que ha comptat amb
una quarantena d’assistents, ha tin-
gut com a finalitat reunir els opera-
dors de telecomunicacions, xarxes
académiques i proveidors de serveis
de xarxa, entre d’altres, per compar-
tir experiéncies, intercanviar conei-
xements técnics i parlar en general
sobre els temes relacionats amb
aquesta professio.

L’ESNOG va néixer [’any 2007
amb la finalitat de dur a terme reu-
nions entre els enginyers que operen
a diari la infraestructura basica d’in-
ternet: xarxes, DNS, missatgeria, sis-
temes, etc. La majoria d’aquestes reu-
nions tenen en coma el fet d’estar
obertes a la participaci6 de tots els
enginyers de ’area i de ser forums
d’intercanvi d’informacid, on es po-
den tractar i exposar les principals
novetats del sector.

Cinc noves
revistes, a RACO

Durant els mesos 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 ciéncies so-
cials aplicades, incorporada al repo-
sitori per la Universitat de Girona;
Ontology studies, afegida per la Uni-
versitat Autonoma de Barcelona i la
Universidad del Pais Vasco; Textos de
doceéncia Obsei, de la Universitat Pom-
peu Fabra; Reboll, publicada de
’Institut Ramon Muntaner, i Filmhis-
toria online, de la Universitat de Bar-
celona. Amb aquestes darreres in-
corporacions, RACO disposa de 342
revistes en accés obert.

OCTUBRE 2011 17



Nou punt d’accés de la URV
a Anella Cientifica

J. C. CASADO

La Universitat Rovira i Virgili (URV)
disposa d’un nou punt d’accés a
[’Anella Cientifica situat al Campus de
les Terres de I’Ebre, a Tortosa. La con-
nexid, que té una velocitat de 100 Mbps
a través de radioenllag, substitueix la
connexio fins ara existent.
Aquest punt d’accés es troba en
un nou edifici de la URV, amb una su-
perficie de 9.800 m’. A la planta baixa

estan instal-lats els serveis generals,
com el Centre de Recursos d’Auto-
aprenentatge i Investigacio (CRAI) amb
la biblioteca, els serveis de gesti6 aca-
démicaila cafeteria. La segona planta
es dedica a aulari, la tercera a activitat
de consulta i als despatxos del pro-
fessorat, i ’espai de la quarta planta
és pera les activitats de recercaii la di-
recci6 del campus.

Connexio de Maxen
al CATNIX

’operador de telecomunicacions Ma-

xen Technologies s’ha connectat al
Punt Neutre d’Internet a Catalunya (CATNIX)
amb una velocitat d’accés de 300 Mbps i
un port d’1 Gbps al commutador a través
de la ubicacié de Telvent. Amb la incor-
poraci6 de Maxen, el CATNIX compta amb
25 membres entre operadors i proveidors
de serveis d’internet.

Maxen ofereix a empreses i particu-
lars accés a internet de qualitat, simétric
i amb garantia de servei, usant principal-
ment les darreres tecnologies de comuni-
cacio via radio del mercat, com ara el Wi-
max o radioenllagos propietaris.

NIX

Retransmissio d’una aurora boreal en
directe des de Groenlandia

El CESCA ha col-laborat en 'ex-

pedicié Carla Mendoza Groen-
landia, Shelios 2011 en la retransmis-
sio, entre els dies 21 i 28 d’agost, de
les aurores boreals que van tenir lloc en
aquesta zona de Dinamarca. L’expedicid
ha tingut com a principal objectiu
’observaci6 d’aquest fenomen des del
sud de Groenlandia, coincidint amb
’increment de l'activitat solar. Shelios
ha tornat per segona vegada a aques-
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ta zona del nord d’Europa on ja va fer
una expedicié I’any 2000. El fet que
molts dels espais que s’han visitat en-
guany coincideixen amb els de la pri-
mera expedicid, ha permés que es pu-
gui realitzar una comparaci6 fotografica
de l’evolucié dels glacials al llarg dels
deu anys que disten entre la primera i
la darrera visita. Aixi s’ha pogut estu-
diar el procés d’escalfament global a
aquestes masses de gel.

El Museu d’Historia
de la Medicina, a
PAnella

La Fundacié Museu d’Historia de la

Medicina de Catalunya (MHM) s’ha
connectat a ’Anella Cientifica a una velo-
citat de 100 Mbps per mitja de fibra opti-
ca. L'MHM és una fundacié cultural priva-
da, posada en marxa el 1980 amb 'objectiu
de crear i sostenir el Museu d’Historia de
la Medicina de Catalunya. Es dedica a la
recerca, adquisici6 i conservacio, estudi,
explicaci6, difusio i exposicié de material
cientific de la practica i ’exercici de la me-
dicina, molt especialment a Catalunya.

El Museu, que va ser inaugurat el
1981, es troba actualment tancat per re-
novacio i esta pendent de ser reobert en
unes noves instal-lacions situades a un
pavell6 moderista del recinte de ’'Hospital
de Santa Creu i Sant Pau, que quedara lliu-
re quan l’edifici del nou hospital estigui
acabat.

Tot i no estar obert al pablic, 'TMHM
treballa activament en tasques de desen-
volupament i conservacio6 de les col-lec-
cions, com en col-laboracions, consultes,
investigaci6 i organitzacié d’exposicions
fixes i itinerants.



Certificats de reconeixement del TDX

UNIVERSIDAD DE

MURCIA

Coincidint amb Uinici del curs acade-
mic, s’han emés 54 certificats de re-
coneixement a les tres tesis més consul-
tades durant el curs académic 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-

Fotonotic

Applus®
IDIADA

Supercalculus és un projecte de cooperacié
en recerca industrial que té com a objectiu
la creacié d’un demostrador d’aplicacions
de calcul especialitzades en enginyeria
d’automocié. El projecte inclou el desenvo-
lupament de diverses eines computacio-
nals i la seva integracié dins un portal, que
donara accés al programari de simulacié
per part dels enginyers.

En una primera fase, ja completada,
s’ha instal-lat en els supercomputadors
del CESCA programes forca 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
informaci6 i que es pretén que sigui I'em-
bri6 del futur portal de calcul. La segiient
fase del projecte té previst el desenvolupa-
ment del portal per afegir les eines que

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

La tesi més consultada en aquest curs
académic ha estat per primer cop una no
catalana, es tracta d’Elaboracion de Que-
so de Murcia al Vino con cuajo natural en
pasta, escrita pel Dr. Eduardo Ferrandini,
dirigida pels Drs. Maria Belén L6pez Mo-
rales i Manuel Castillo Zambudio, i pre-
sentada en el Departament de Tecnologia
d’Aliments, Nutricié i Bromatologia de la
Universidad de Murcia. |

conformin la seva versi6 final: enviament
de treballs a les cues de calcul des del
mateix portal, gestié dels fitxers d’entrada
i sortida de les simulacions, control de
llicéncies i eines de workflow, etc.

Quant a les eines computacionals a
desenvolupar, es tractaran: la simulaci6
térmica de vehicles, I'optimitzaci6 auto-
matica de carrosseries, la modelitzacio
d’estructures de fibra de carboni, la simu-
laci6é del comportament de components
eléctrics... La simulacié, comparada amb
les practiques classiques de ’enginyeria,
permet estalviar en la creacié de prototips
per arribar a dissenyar la pe¢a dptima.

El projecte esta finangat pel Centro
para el Desarrollo Tecnolégico Industrial i
involucra diverses empreses. IDIADA coor-
dina tots els esforcos i col-labora estreta-
ment amb el CESCA en la seva execuci6. ll

Edita

CENTRE DE SERVEIS CIENTIFICS
| ACADEMICS DE CATALUMYA

cegkA

]’“I“ Generalitat
WY} de Catalunya

Fundaci6 Instituci6 Catalana
de Suport a la Recerca

Universitat de Barcelona

Universitat Autonoma
de Barcelona

Universitat Politécnica
de Catalunya

Universitat Pompeu Fabra
Universitat de Girona
Universitat Rovira i Virgili
Universitat de Lleida

Universitat Oberta
de Catalunya

Universitat Ramon Llull

Consell Superior
d’Investigacions Cientifiques

CESCA

Gran Capita, 2-4
08034 Barcelona
T.93 205 6464

F. 93 205 6979
http://www.cesca.cat

flt]inli

TERAFLOP

DIRECTOR

Miquel Huguet
COORDINACIO

Carme Monserrat
REDACCIO

Teresa Via

Silvia Salgado

Silvia Reyes
COL-LABORACIO

Gloria Fontova(TERMCAT)
DISSENY | PRODUCCIO
Subira-Associats.com

Propostes d’articles
teraflop@cesca.cat

Imatge de la coberta

Cortesia del grup de Dinamica i Mecanisme
de les Reaccions Quimiques i Bioquimiques
del Departament de Quimica i Institut de
Biotecnologia i de Biomedicina, UAB.

EXEMPLAR GRATUIT
DIPOSIT LEGAL: B-33512-94
ISSN: 1134-6671

OCTUBRE 2011

19



Els nostres serveis de Supercomputacio

www.cesca.cat

R+D+I > Ciéncia de materials
S > Ciencies de la vida
académic i ) )
o q > Medi ambient
industrial . .
> Astronomia i astrofisica
> Ciencies socials i humanitats
. (N e O ||
Maquinari > SGI Altix UV 1000, 1.344 nuclis / A i m
| : r
> Bull NovaScale, 352 nuclis : ! R | _
> HP CP4000, 132 nuclis : qff!l bl |
> Emmagatzematge de dades AN s ’((« N {
(disc i cinta) (= 211111}, I ‘(J ' S
LM (e
= [T AN &S
Programari > Més de 60 aplicacions
> Programes especialitzats
en diverses arees
> Eines d’optimitzaci6
i desenvolupament
> Llibreries de paral:lelitzacio
Suport a > Assessorament cientific
Pusuari > Optimitzacié i migraci6

de codis
> Assisténcia técnica
> Formaci6 especialitzada




