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ACTIVIDADES DO CESGA NA
SEMANA DA CIENCIA 2003

Aproveitando a coxuntura da Semana da
Ciencia en Galicia, o CESGA vai celebrar
numerosos actos vinculados & sta labor
como Centro Tecnoléxico 6 longo destes dez
anos de existencia.

Durante a mafd do 11 de novembro o centro
serd sede do High Performance Computing
Workshop 2003. Despois da apertura da
xornada a cargo de Pedro Merino, Presidente
do CESGA, e Amando Ordds, Coordinador
do CSIC en Galicia; Javier Garcia Tobio,
Director do centro, fard balance dos 10
anos do CESGA. J.C.Aerts, Coordinador
Xeral de Arcade-Europa analizard o
estado da Computacién Cientifica en
Europa. Seguidamente, o Catedrético Angel
Carracedo, expord un relatorio sobre a Rede
Galega de Bioinformdtica e as necesidades
de Bioinformatica na Xenémica en Galicia.
Cerrard o Workshop o profesor Ramén Doallo
presentando casos prdcticos de aplicacién
e uso da computacién distribuida e das
tecnoloxias GRID.

O mesmo dia a partir das 19 horas terd
lugar no CESGA a Mesa Redonda: “Internet
na sociedade: presente e futuro” na que
participardn representantes da Socioloxia,
Administracién, Dereito, Tecnoloxia, Medios
de Comunicacién e a Educacién. A mesa

redonda estd orientada a un puUblico
obxectivo pertencente a empresas, asociacions
empresariais, universidades, administracion,
centros tecnolégicos, medios e cidaddns
en xeral.

O 13 de novembro vai celebrarse o 10°
Aniversario de creacién do CESGA, no
que se dardn cita importantes persoeiros
vinculados 6 centro, entre os que destacan
o Presidente da Xunta, Manuel Fraga, Emilio
Lora-Tamayo, Presidente do CSIC e o Dr.
Javier Echeverria do Instituto de Filosofia do
CSIC. Tralo relatorio do Dr. Echeverria, terd
lugar a entrega de placas conmemorativas a
anferiores responsables do CESGA.

Entre o 17 e 21 de novembro, o CESGA
abrird as stas portas para ser visitado por
grupos de escolas, facultades e colexios,
ademais de publico en xeral interesado no
campo da supercomputacién e as redes de
comunicaciéns.

Por Gltimo, organizado polo Centro de
Competencias de Comercio Elecirénico de
Galicia, realizarase a presentacién 6s medios
dos resultados do proxecto europeo e-Minder
de comercio electrénico en Galicia, o préximo
dia 19 de novembro no Clube Internacional
de Prensa de Galicia.

SEMANA DA CIENCIA NO CESGA

Data Hora  Lugar Titulo
11/9 10:00 CESGA High Performance Computing Workshop 2003
11/9 19:00 CESGA Mesa Redonda: “Internet na Sociedade:
presente e futuro”.
13/9 19:00 CESGA Actos de Celebracion do 10° Aniversario
17/9 621/9 CESGA Xornadas de Portas Abertas
19/9 12:00 Clubell.
de Prensa Presentacion:“Resultados do proxecto e-Minder”
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CESGA: O CENTRO DE CALCULO CIENTIFICO
DE MAIOR CAPACIDADE DO ESTADO

No mes de marzo deste ano, o CESGA
convocou un concurso aberto para adquirir
un “superordenador” aplicado & resolucién
de grandes problemas. Ademais dunha
grande capacidade de célculo, o ordenador
elexido debia proporcionar unha capacidade
de memoria elevada, unha répida velocidade
de acceso & memoria e un subsistema
de almacenamento tamén de grande
capacidade.

GFLOPS
875

150
O concurso concorreron NumMerosos 125
provedores como Catén, Fujitsu, IBM, 100

SGI, HP e Sun. Tras un riguroso proceso
de evaluacion, o CESGA determinou 75
adxudicar o proxecto a HP e 6 seu modelo

Superdome. “Trala evaluaciéon dun conxunto *

de pardmetros como test Benchmark, desefio 25 -

de arquitectura, costes operativos e de =
adquisicién, soporte técnico, experiencia b T

previa e evoluciéon tecnoléxica futura, HP
Integrity Superdome foi o equipo que aportou
a solucién madis completa”, sinala Javier

Garcia Tobio, director do CESGA.

Baseados nos novos microprocesadores Intel ltanium 2, os
dous servidores de alta computacién de HP Superdome que
entrardn en funcionamento en novembro do 2003 incrementardn
sustancialmente a capacidade de célculo ofrecida polo CESGA
6s seus usuarios, que pasa de 125,9 a 893,9 GFLOPS (esta cifra
serd de 867,5 GFLOPS despois da desconexién dos servidores
de Fujitsu VPP30OE e AP3000).

Con esta nova incorporacién, que confou co apoio financieiro
de FEDER, o CESGA pasa a ser o centro de cdlculo cientifico
de maior capacidade do estado espafiol o que vai repercutir
moi positivamente no labor que desenvolve a comunidade
cientifica en Galicia.

Hai que recordar que os principais usuarios do CESGA son
investigadores das universidades galegas, centros tecnoléxicos
e de investigacién dependientes da Xunta de Galicia, Consejo
Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC), Instituto Espafiol
de Oceanografia, Laboratorios de Investigacién de Complexos
Hospitalarios e Instituciéns e Empresas que traballan en [+D+1.

EVOLUCION DA CAPACIDADE

867,5 DE CALCULO INSTALADA

(@8 Fuiitsu vP2400
@) Fuiitsu AP3000
Fujitsu VPP300E

m Sun Microsystems HPC 4500
EXD sVG (nodo CESGA)

m Compaq Beowulf Cluster
EX) compaq HPC 320

m HP Superdome

* 1 GFLOPS = 1.073.741.824 operacidns
de punto flotante por segundo

anos

O longo dos Ultimos anos as contas de usuario de célculo de
altas prestaciéns tiveron un ascenso continuado, asi como as
horas de cdlculo empregadas por estes usuarios que pasaron
das 8.600 horas empregadas en 1997 ata as 448.726 horas
en 2002. As dreas de traballo mdis comins son Modelizacién
Bioquimica, Fisica, Ciencias da Computacién, Métodos Numéricos
e Ciencias da Terra.

A chegada do novo equipamento 6 CESGA vai permitir que
estes usuarios poidan abordar problemas de maior envergadura
e complexidade, desenvolvendo os seus proxectos con maior
axilidade e eficacia e potenciando o vinculo con investigadores
doutros centros espafois, europeos e estadounidenses.

Os servidores Superdome de HP tamén van incidir directamente
noutros proxectos que o CESGA estd a desenvolver, fundamen-
talmente aqueles relacionados con tecnoloxias Grid. Actualmente
o centro participa en proxectos como Crossgrid, Irisgrid, Galigrid
e ProduccionGrid para establecer redes de colaboracion entre
instituciéns de diferentes pafses e/ou comunidades e desenvolver
investigaciéns complexas que absorben maiores recursos de
célculo computacional.

-

ESPECIFICACIONS TECNICAS \
DO NOVO EQUIPO SUPERDOME

Nome do Equipo:  HP Cluster Superdome
Arquitectura:  Cluster de 2 nodos SMP.
NUmero de Procesadores: 128
Tipo de procesador:  Intel ltanium2, 1500 MHz,
6 Mbytes cache

Memoria: 384 GBytes

Potencia Pico: 768 GFlops

Rede de Interconexién:  Infiniband
Sistema Operativo: ~ HP-UX

Disco: 7 Terabytes J
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(0 A CENTROS,TECNOLC')XICOS IMPULSAN
A INNOVACION EN GALICIA

Patricia Somorrostro Lépez
Xefa do Servicio de Apoio @ Innovacion. Direccion Xeral
de Innovacion e Desenvolvemento. Conselleria de

Innovacion, Industria e Comercio. Xunta de Galicia

Os Centros Tecnoléxicos de Galicia e
a Direccion Xeral de Investigacién e
Desenvolvemento da Xunta de Galicia
estén traballando para crear unha rede na
que se fomenten as iniciativas e proxectos comins que favorezan
e potencien o seu labor de apoio & innovacién nas empresas
da nosa comunidade.

Esta rede participa do obxectivo principal do Plan Galego de
[4+D+1, esto &, impulsa-lo despegue econémico e social de Galicia
mediante o incremento da capacidade cientifico-tecnoléxica,
a participacién das empresas no proceso de innovacién e a
extension da investigacion 6 conxunto da sociedade galega.
Para todo este proceso os centros tecnoldxicos son instituciéns
claves, xa que cumpren unha misién de achegamento da ciencia
e a tecnoloxia és demdis axentes do sistema, e contan cun
importante potencial tamén para prestar servicios tecnoléxicos que
contribGen a incrementar a capacidade innovadora e competitiva
das empresas.

O establecemento dunha colaboracién entre os diferentes
Centros Tecnoléxicos de Galicia é fundamental para o fomento
dunha cultura de innovacién na nosa comunidade xa que vai
posibilitar, de facto, un impulso 6 traballo de investigacién que
estén elaborando a cotio, unha integracién e coordinaciéon das

Accions previstas para a
Rede Galega de Centros Tecnoléxicos

+ Aula de Innovacién: programa formativo no dmbito
da xestion da [+D+1 dirixido a técnicos dos centros
tecnoléxicos.

+ Ciclo de Conferencias Aula de Innovacién: abertas
4s empresas, directivos e técnicos para dar a cofecer
temas de interese relacionadas coas dreas de actividade
dos centros.

+ IDIPYME: mecanismo de apoio a empresas galegas
para iniciarse ou mellora-la sta xestién en innovacién.

+ Publicacién dun Catélogo de servicios tecnoléxicos
prestados polos dez centros tecnoléxicos.

+ Elaboracién dun Catdlogo de Sevicios Comins  (bibliotecas,
subscripciéns a revistas, software e equipamentos) para
uso interno.

+ Posta en marcha dunha accién de Vixilancia Tecnoléxica.

+ Experiencia piloto dun centro como intermediario e
comercial de oferta cientifica e tecnoléxica existente en
Galicia nese campo nos distintos axentes do sistema

+ Realizacién de encontros con técnicos da Comisién
Europea para cofece-los programas de investigacién
de relevancia para os centros tecnoléxicos.

+ Foro de Centros Tecnoléxicos.
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stas tarefas grupais e a constitucién dunha rede de traballo
permanente que vai favorecer & sociedade galega en xeral e
as empresas en particular.

As actividades da rede consisten fundamentalmente en mellora-la
capacitaciéon dos técnicos que traballan nestes centros, asi
como optimiza-lo uso dos recursos dispofibles neles. Como
consecuencia destas actividades, a rede mellorard a prestacién
de servicios de apoio 6 conxunto do tecido empresarial galego,
pero tamén dard unha maior visibilidade s centros tecnoléxicos,
de xeito que sexan mdis cofecidos pola sociedade e que poidan
ter presencia en convocatorias e proxectos de dmbito nacional
e europeo.

CENTROS TECNOLOXICOS DE GALICIA

- Centro de Innovacién e Servicios (CIS Tecnoloxia e Desefio)

- Centro de Innovacién e Servicios Tecnoléxicos da Madeira
(CIS-Madeira)

* Instituto de Electrénica Aplicada Pedro Barrié de la Maza (IEA)

- Instituto de Cerdmica

- Centro Tecnoléxico Armando Priegue (AIMEN)

- Centro Tecnoléxico Nacional de Conservacién de
Productos de Pesca (ANFACO-CECOPESCA)

- Centro Tecnoléxico do Mar (CETMAR)

- Centro Tecnoléxico da Automocién de Galicia (CTAG)

- Centro Tecnoléxico Galego de Acuicultura (CETGA)

- Centro de Supercomputacién de Galicia (CESGA)

Como unha das primeiras acciéns que se vefien desenvolvendo
nos Ultimos meses, durante os dias 23 e 24 de xullo tivo lugar
no CESGA un curso de Vixilancia Tecnoléxica. O programa
formativo desenvolveu, de xeito teérico e practico, elementos para
identificar, cofecer, desefiar e xestionar estratexias do proceso
innovador, Utiles para empresas e centros tecnoléxicos.

Representantes dos Centros Tecnoléxicos Galegos que
participaron no curso de Vixilancia Tecnoléxica

CESGA E CESCA CREAN XUNTOS UN GRID DE

SUPERCOMPUTACION

Os Centros de Supercomputacién de Galicia (CESGA) e de
Catalunya (CESCA) vefien de crear un Grid de computacién para
a resolucién de problemas con grande demanda de recursos
de cdlculo. Este superordenador virtual, plenamente operativo
desde xullo deste ano, xunta a capacidade de 64 procesadores,
obtendo unha potencia punta de ata 117,31 Gigaflops por
segundo (Gflop/s).

O CESGA en Santiago de Compostela e o CESCA en Barcelona
conseguiron xuntar con éxito a potencia dos superordenadores de
maior capacidade de célculo que xestionan para dar solucién a
grupos de investigacién que requiren acceso a inxentes volumes
de datos e moi altas necesidades de computacién. Este sistema
de interconexién de mdquinas vai permitir 6s usuarios de dmbolos
dous centros abordar problemas de grande envergadura.

Carlos Fernéndez, técnico do CESGA, e José Antonio
Becerra, investigador da UDC, seguen a evolucién
do traballo de simulacién

Tralas probas realizadas 6 longo de varias semanas, o pasado 22
de xullo levouse a cabo a primeira experiencia de interconexién
das mdaquinas para a resolucién dun problema de célculo real.
Para a realizacién desta experiencia de produccién unironse as
capacidades dos servidores de altas prestaciéons Alpha Server
HPC320 da casa Hewlet Packard. Cada un destes servidores
conta con 32 procesadores. A potencia punta combinada obtida
coa creacién deste Grid é de 117,31 Gflop/s, ou o que é o
mesmo, a capacidade de executar ata un maximo de 117.310
milléns de operaciéns de coma flotante por segundo. A potencia
de cdlculo de dmbolos dous sistemas permitiu terminar en 9
horas unha simulacién que, utilizando un servidor departamental,
tardaria tédalas horas de 1 mes, traballando ininterrumpidamente.
Para completa-lo cdlculo empregdronse mdis de 64 gigabytes
(GB) de memoria e foron intercambiados 8 GB de datos entre
os dous centros, a través da nova rede de investigacién estatal
RedIRIS (o equivalente a 2 DVDs completos).

“A colaboracién entre dmbolos dous Centros estreitouse nos
Oltimos anos”, explica o director do CESCA, Miquel Huguet,
“xa no 2000 firmamos un acordo para facilita-lo acceso dos
nosos respectivos investigadores és recursos de dmbolos dous
Centros.” O director do CESGA, Javier Garcia Tobio, engade
que “mediante a tecnoloxia Grid, o uso compartido de recursos é

A imaxe mostra o uso de CPU e de memoria nun
momento de traballo da aplicacién.

moito mdis amigable e facilitard és nosos cientificos avanzar nas
sUas investigaciéns, independientemente de onde estean ubicados
0s recursos que necesitan”.

Ambolos dous superordenadores, un situado en Santiago de
Compostela e outro en Barcelona, traballaron conxuntamente e
a pleno rendemento durante 9 horas en tarefas relacionadas co
“Desefio Automético de Controladores para Robots Auténomos”.
Este problema, de gran custo computacional, estd sendo abordado
polo Grupo de Sistemas Auténomos (GSA) da Universidade da
Corufa, dirixido por Richard Duro Ferndndez, para o que se
desenvolveu a aplicacién SEVEN, utilizada nesta experiencia.

Un GRID que se realiza gracias és redes de banda
ancha para cientificos que conectan és dous centros
A operatividade deste Grid é posible, en boa medida, gracias
4s redes de banda ancha que interconectan 6s dous centros, a
Anella Cientifica de Catalunya, a Rede de Ciencia e Tecnoloxia de
Galicia e a rede estatal RedIRIS. Contar con estas redes permitiu
conecta-las dUas mdaquinas a través de lifias con anchos de banda
de 2,5 gigabits por segundo (Gbps).

Na realizacién do Grid de computo CESCA-CESGA, os centros
de supercomputaciéon contaron tamén co apoio de RedIRIS e
HP Europa.

Outros proxectos GRID

nos que participa o CESGA

-IRISGRID: Proxecto no que numerosas instituciéns cientificas
espafiola se unen para o desenvolvemento dunha infraestructura
GRID en Esparia.

- CROSSGRID: Desenvolvemento dun contorno GRID para
aplicaciéns interactivas en diversos paises de Europa.

- GALIGRID: Estudio e implementacién dunha plataforma de
computacién baseada en tecnoloxias GRID.

- ProduccionGRID: Xestién da produccién e uso de recursos nun
contorno GRID aplicable 6 audiovisual galego.
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A SIMULACION, UTIL FERRAMENTA PARA O
ESTUDIO DAS REACCIONS QUIMICAS

Explicar e Comprender Teéricamente a Reactividade
Quimica. Sintese Abiética de alfa-hidroxiacidos

Luis F. Rodriguez Vézquez- luisfrv@mail2.udc.es, fcslgtifrv@mundo-r.com
Rede Galega de Bioinformdtica.

A modelizacién teérica das reacciéns quimicas, gracias ds
ferramentas informdticas actualmente dispofibles, constitte unha
importante aproximacién cara & explicaciéon e comprension dos
mecanismos de reaccién, que usualmente se elaboran a partir
dos datos obtidos a través dos estudios experimentais da cinética
de reaccién. As veces, os resultados experimentais resultan ser
compatibles con diferentes mecanismos de reaccién e, nestes
casos, a modelizacién tedrica permite a eleccién do mecanismo
que mellor xustifica o observado na experimentacion.

Un modelo tedrico dunha reacciéon quimica consiste, bdsicamente,
no estudio topoldxico da funcién matemdtica que expresa a
enerxia basedndose nas coordenadas internas (lonxitudes de
enlace, dngulos de enlace, dngulos diedros) que definen a
posicién relativa dos nicleos dos dtomos que constitten o
sistema molecular obxecto de estudio. Esta funcién recibe o
nome de Superficie de Enerxia Potencial (SEP). En xeral, para
moléculas poliatémicas non lifais, ¢ unha funcién definida nun
espacio (3N-6)-dimensional (sendo N o ndmero de dtomos do
sistema molecular).

Nunha SEP atopamos dous tipos de puntos estacionarios dos
que podemos obter informacién: os minimos, que representan
configuraciéns estables de minima enerxia do sistema molecular,

tales como Complexos de Interacciéon de Reactivos (CIR),
Complexos de Interacciéon de Productos (CIP), Especies
Intermediarias da Reaccién (EIR); e os “puntos de sela” de
primeira orde, caracterizados matemdticamente por ser minimos
en tédalas direcciéns do espacio excepto nunha, na que son
méximos. Estos puntos representan configuraciéns do sistema
molecular que corresponden d&s Estructuras de Transicién (ET),
que son os menores dos mdaximos de Enerxia de tédalas lifias
posibles (definidas na SEP) que conectan dous puntos minimos
da mesma.

Unha vez caracterizados os puntos estacionarios da SEP pédense
calcula-las diferencias enerxéticas entre eles para obte-la enerxia
de reaccién (Eg=E[CIP]-E[CIR]), a partir da cal se pode calcula-la
constante de equilibrio da reaccién, ou a enerxia de activacion
(E4=E[TS]-E[CIR]), que nos permite o cdlculo da constante cinética
da reacciéon. Estas dGas magnitudes, obtidas tedricamente, son
as que se comparan coas obtidas experimentalmente para a
eleccion do mecanismo de reaccion.

Estudios astroquimicos parecen confirmar que a composicién
quimica dos xeos cometarios inclie especies quimicas como
H,O, NH3, CH30OH, CO,, e CO. Asemade, Mufioz Caro, do
observatorio de Leiden, comprobou experimentalmente que
nunha mostra de xeo amorfo cunha composicién quimica coma
a devandita, sometida a irradiacién ultavioleta en condiciéns
de baixa temperatura (12 K) e ultravacio (10-""atm) (condiciéns
similares ds da superficie dun cometa na sta aproximaciéon @
estrela & que orbita) aparecen misturas racémicas de aminodcidos
e outros dcidos orgdnicos como o dcido glicdlico.

[

Transicién, CIP=Complexo de Inferaccién de Productos.

N

Figura 1. Estructuras xeométricas dos puntos estacionarios da
Hiperficie de Enerxia Potencial da reaccién de sintese do dcido glicédlico
optimizados co modelo tedrico baseado na Teoria dos Funcionais da
Densidade Electrénica (DFT) B3LYP e a base do espacio de Hilbert
formada polo conxunto de funciéns gaussianas 6-314G(d,p).

Sc=sen catdlise, cad=catdlise asistida polo disolvente, ca=catdlise
4cida, CIR=Complexo de Interaccién de Reactivos, TS=Estructura de

~N Ata o momento actual, os modelos teéricos de
reacciéns quimicas de sintese de dcidos carboxilicos
elaborados consideran, en conxunto, as reacciéns
quimicas nas que intervefien (coma reactivos) auga,
amonfaco e diéxido de carbono nuns casos, e
formaldehido e cianuro de hidréxeno noutros.

O modelo que estou a presentar é o primeiro
modelo tedrico no que se considera 6 monéxido de
carbono como reactivo na sintese abidtica dun alfa-
hidroxidcido sen outros reactivos que os atopados
nos estudios astroquimicos nos xeos cometarios, tal
e como se pode extraer da bibliografia.

No estudio teérico da sintese do dcido glicélico
considerdronse tres aspectos:

‘A reaccién entre unha molécula de auga,
unha molécula de monéxido de carbono e unha
molécula de formaldehido (sdbese que esta
substancia se produce pola irradiacién ultravioleta
do metanol e que, polo tanto, é un constituinte
dos xeos cometarios), reaccién que chamaremos
“sen catdlise” (sc).

‘A reaccién na que participan mdis dunha
molécula de auga, “reaccién con catdlise asistida
polo disolvente” (cad).

‘E a reaccién catalizada por fluoruro de
hidréxeno, que se elixiu por ser unha molécula
representativa dun dcido mineral de estructura
pequena que facilita os cdlculos para estudia-la
) “catdlise acida” (cal).
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Catalise Acida
(3 moléculas de HF)

\,

Catalise polo Disolvente
. (3 moléculas de H,0)

-

de base 6-31+G(d,p).

N

Figura 3. Valores teéricos da constante cinética relativos és valores
obtidos para a reaccién sen catdlise, para a reaccién de sintese do dcido
glicélico, obtidos co modelo teérico B3LYP e o conxunto de funciéns

A modelizacién realizase no marco da Teoria dos

~ Con estes valores, e facendo uso da ecuacién

de Eyring

= @) Co)*"-ex [_'AGO"]
o (57 )corm e[

obtéfense os valores das constantes de velocidade
tedricas dos que se obtiveron os valores, 2.4-10°14
dm3mol's!, 9.91-10"* dm3mol-'s ', e 0.00918
dm3mol-1s”!, para as reacciéns sen catdlise, con
catdlise asistida polo disolvente e catdlise dcida
respectivamente (Figura 3).

Os resultados obtidos aportan conclusiéns
interesantes para o estudio:

- De ter optimizado con éxito as estructuras
xeométricas de tédolos puntos estacionarios da
SEP, a reaccién é posible segundo os mecanismos
propostos, o que suporfa un posible modelo
teérico para as reacciéns de sintese de dcidos
o-hidroxicarboxilicos en medios cometarios e
interestelares.

- A reaccién é mais répida ( ten unha mais grande
constante de velocidade) cando se considera a
participacién de moléculas de disolvente, e é unha
reacciéon especialmente répida cando se atopan
presentes moléculas de 4cido actuando como

) catalizador. (Neste 0ltimo caso a velocidade de

reacciéon increméntase nunha orde de 10'0 con
respecto & velocidade da reaccién sen catalizar.

Funcionais da Densidade Electrénica, nun espacio de 4
Hilbert definido polo conxunto de funciéns gausianas
de base 6-31+G(d,p), con algoritmos implementados
no programa Gaussian98.

A optimizacién xeométrica feita co algoritmo de Berny
permite caracteriza-los puntos estacionarios da SEP
correspondentes 6s CIR, TS, e CIP, das tres reacciéns
descritas con anterioridade (Figura 1).

Coas enerxias dos diferentes puntos estacionarios, e
tomando como referencia da enerxia a dos reactivos
separados, é dicir, os reactivos sen interaccién,
elabérase a representacion grafica do “perfil da
reaccién”, o que nos permite calcula-lo camifio de
reaccién, isto &, a variacién de enerxia que se produce
6 longo da reaccién nos tres casos que estamos
a considerar: reaccién sen catdlise, reaccién con
catdlise asistida polo disolvente e reaccién con catélise
4cida (Figura 2).

As diferencias de enerxia libre de Gibbs, obtidas
a partir da andlise de frecuencias das estructuras
optimizadas do sistema molecular, que nos reporta
os valores estdndar das magnitudes termodindmicas
(Enerxia Interna, Entalpia, e Enerxia Libre de Gibbs),
entre as estructuras de transicién (ET) e os complexos
de interaccién de reactivos (CIR) permitenos obte-los
valores da Enerxia Libre Esténdar de Activacion (AG®.#)
para cada unha das reacciéns estudiadas.

~

Estructuras
de
Transicion

Complaxos
Interaccién
Reactivos

Complexos

Interaccian

Productos

Figura 2. Perfis de Reaccién expresados en termos de enerxia
relativa 6s reactivos, amosando os perfis nos casos de reaccién sen
catdlise (lina vermella), con catdlise asistida polo disolvente (lifa
azul), e con catélise 4cida (lifia rosa); elaborados con datos obtidos
co modelo teérico baseado na Teoria dos Funcionais da Densidade
Electrénica, B3LYR e utilizando como base do espacio de Hilbert o
conxunto de funciéns gausianas 6-31+G(d,p).

J
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INNOVACION

A EUROREXION APOSTA POLA
COLABORACION EN MATERIA DE I+D+I

A Unién Europea leva varios anos impulsando politicas de
integracién entre os distintos pafses que a forman. O Programa
INTERREG 2000-2006 trata, neste senso, de reforza-la cohesién
econémica e social da comunidade europea, fomentando a
cooperacién transfronteiriza, transnacional e interrexional e o
desenvolvemento equilibrado do seu territorio.

Precisamente, enmarcadas dentro deste contexto europeo

de integracién e colaboracién entre territorios, empresas,
instituciéns e universidades de Galicia e o Norte de Portugal

PROXECTO MRI

vefien intensificando as stas relaciéns nos Gltimos anos. A idea
xeral das iniciativas que xorden 6 amparo de INTERREG é que as
fronteiras nacionais non deben ser un obstéculo para o futuro,
senén un lugar de enconfro comin para rexiéns ubicadas nunha
mesma drea xeogrdfica.

Froito do traballo conxunto son proxectos como os que se
describen a continuacién: MRl e TORGA.net, propostas que estdn
a crea-las bases da colaboracién entrémbalas doas fronteiras
en materia de [+D+i.

O Proxecto MRI xorde da iniciativa dun grupo de Centros e
Instituciéns Tecnoldxicas de Galicia e do norte de Portugal que
se uniron para desefiar estratexias de actuacién en materia
de innovacién. O obxectivo xeral desta accién é promove-la
innovacién e a iniciativa empresarial a través de diferentes estudios
e acciéns divulgativas e formativas, conseguindo con isto unha
maior competitividade das empresas e consecuentemente unha
maior oferta de emprego.

PROXECTO MRI

Nome do Proxecto: “M.R.I. Mobilizar a Regiao para a
Inovacao”

Proxecto Tipo: Programa Interreg llIA.

Contido do Proxecto: Desenvolvemento de acciéns para

impulsa-la Innovacién na eurorrexién Galicia-Norte de Portugal

Duracién: 2003-2004

Orzamento Total: 1.792.929,04 Eu

Financiacién FEDER: 1.344.695,28 Eu

Instituciéns Participantes:

Instituto de Desenvolvimento e Inovacéo Tecnolégica
do Minho (IDITE-Minho)

Centro Tecnolégico das Industrias Téxtil e do Vestudrio
de Portugal (CITEVE)

Centro de Apoio Tecnolégico a IndUstria Metalo-
mecdnica (CATIM)

Instituto de Engenharia Mecanica e Gestao Industrial
(INEGI)

Polo de Inovacao, Engenharia de Polimeros (PIEP)

Centro de Innovacién y Servicios de Galicia (CIS-
Galicia)

Asociacién de Investigaciéon MetalGrgica del Noroeste
(AIMEN)

Centro de Innovacién e Servicios Tecnoléxicos da
Madeira de Galicia (CIS-Madera)

Asociacién Nacional de Fabricantes de Conservas de
Pescados y Mariscos (ANFACO-CECOPESCA)

Aula de Productos Lacteos (APL) da Universidade de
Santiago de Compostela

Centro de Supercomputacién de Galicia (CESGA)
Centro Tecnolégico del Mar (CETMAR)

Laboratorio Oficial de Metrologia de Galicia (LOMG)
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A franxa sur de Galicia e o Norte de Portugal conforman unha
rexién caracterizada, en xeral, por un poboamento disperso, con
forza da economia agraria, pero tamén cunha industria cada
vez mdis destacada, fundamentalmente asentada sobre o eixe
estratéxico de Vigo-Porrifno-Oporto. O avance destas industrias
pasa cada vez méis polo investimento crecente en infraestructuras
de investigacién, desenvolvemento e innovacién.

O proxecto MRI, que comenzou a desenvolverse 6 longo deste
ano e que durard ata o 2004, vai crear unha rede de vixilancia
tecnoléxica e de mercados (REVITEC) que analizard o estado da
euro-rexiéon no que respecta & innovacién en productos e procesos
e a adaptacién destes & situacion do mercado. REVITEC apoiarase
nunha plataforma web que xestionard todo o intercambio de
informacién vinculada & innovacién.

Paralelamente vanse celebrar distintos seminarios de difusién,
formacién e promocién da rede, dirixidos a empresarios, xerentes
e técnicos, asf como accidns xerais de sensibilizacién da sociedade
para unha cultura da innovacién, que prestardn especial atencién
& comunidade mdis nova.

A proposta MRI quere fomenta-lo investimento das empresas na
innovacién como valor engadido e punto de apoio para a mellora
da competitividade. Para isto vai busca-la cohesién de centros,
institucions e laboratorios tecnoléxicos, favorecendo o traballo en
soluciéns conxuntas e desefiando propostas de optimizacién do
uso dos recursos en innovacién.

No caso das empresas, ademais da potenciacién da rede de
vixilancia e da realizacién de seminarios especificos, tamén estd
prevista a creacién dun espacio web de discusién e intercambio
de experiencias ou estratexias de reforzo da innovacién e das
potencialidades do Desefio Industrial.

O CESGA esté presente no Proxecto a través do Centro de
Competencias en Comercio Electrénico de Galicia.

O proxecto MRI vai desenvolverse é longo dos préximos anos,
tratando de configurar unha eurorrexién en constante evolucion,
cohesionada tecnoléxicamente e que toma a innovacién como
motor de avance. A realizacién das distintas actividades terd
consecuencias evidentes para a industria da zona, pero tamén
para as persoas, xa que fomentard perfis de especializacién en
materia tecnoldxica que redundardn nunha maior capacidade
de emprego.

PROXECTO TORGA.net

TORGA.net (Trans pORtugal GAlicia.network) é un proxecto que
pretende conecta-los contornos cientifico-tecnoléxicos de Galicia
e norte de Portugal, solucionando un dos problemas que freaban a
colaboracién real entre o sector de |4+D na eurorexién: a carencia
de infraestructuras de comunicaciéns avanzadas.

A iniciativa xurde da Universidade de Vigo e da Universidade
de Minho & que incorporan dous centros tecnoléxicos: o
Centro de Supercomputacién de Galicia (CESGA) e o Centro
de Computacao Grdfica (CCG). Xuntos estdn a estudia-las
necesidades dos colectivos de I+D+I (Universidades, Centros de
Investigacién,..) da drea transfronteiriza, a fin de determina-las
especificaciéns técnicas e a planificacién xeogréfica que precisa a
futura rede de banda ancha que se espera comence a funcionar
en probas no ferceiro trimestre do 2004.

O mapa xeral das infraestructuras estard conformado como
unha estrela, unindo 6s campus de Vigo, Pontevedra, Ourense,
Braga, Guimaraes, e 6 CESGA en Santiago de Compostela.
Estas conexiéns permiten, ademais, que a futura rede non sé
una as comunidades universitarias galegas e portuguesas, senén
tamén os investigadores vinculados a Centros de I+D da Xunta
de Galicia e do CSIC, Institutos, Hospitais, Centros Tecnolédxicos
e Empresas, entre outros. En total, estd previsto que esta nova
rede conecte, aproximadamente a uns 8000 ordenadores de
Galicia e o Norte de Portugal.

Paralelamente & construccién da rede tamén se van a crear 7 salas
Acces Grid, que realizardn 300 sesiéns 6 longo do proxecto e
que serdn o lugar idéneo para a realizacién de cursos, encontros
ou videoconferencias de alta calidade entre os usuarios da propia
rede ou de outras redes de investigacién.

A rede abre as posibilidades da investigacion, do
teleensino e dos encontros entre sectores

Unha vez finalizada a fase de implantacién fisica da rede, as
instituciéns participantes no proxecto van desenvolver distintas
actividades piloto de e-learning na universidade coma un xeito
méis de aproxima-las utilidades das novas infraestructuras 6
mundo académico. Desde os distintos puntos de acceso & rede,
uns 750 alumnos participardn en cursos de especializacién e
postgrao vinculados & proceso de moldes/polimeros, & ensino
de musica e & ensino e précticas da informdtica gréfica,
entre outros.

A creacién da rede de alta capacidade entre Galicia e o Norte
de Portugal vai favorece-lo uso de Internet como un medio Uil
e eficaz de intfercambio de comunicaciéns entre os distintos
sectores vinculados & investigacién, que impulsard a colaboracién
mdis estreita entre as dlas rexiéns, pero tamén vai abrir novas
posibilidades de intercambio con outros centros do mundo xa
que a nova rede estard conectada, a través do CESGA 4 rede
de ciencia e tecnoloxia de Espafia, RedIRIS, a rede que conecta
6s centros de investigaciéon de Espafia e do resto de Europa e
América, tendo a parte portuguesa conexiéon & Rede de Ciencia
e Tecnoloxia do seu pafs.

A nova infraestructura de comunicacién vai beneficiar 6 eido
académico, xa que permitird realizar cursos de postgrao e
seminarios de xeito simultdneo nas dUas rexiéns, favorecendo
asimesmo ds teses ou proxectos de investigaciéon que poderdn

' N
Proxecto TORGANET: Topoloxia da Rede Interrexional
mediante o emprego de fibra éptica

E. S. Enxeferia Forestal
(Pontevedra)

E.5. Enxeneria
Informatica
(Ourense)

L -

contar con investigadores e titores dos dous paises. Tamén vai ser
moi Util no seguemento de alumnos desprazados

Os centros, hospitais e empresas da eurorrexién conectados & nova
rede tamén se van ver beneficiados. As comunicaciéns permiten
intercambiar eficazmente informaciéns, promover encontros entre
investigadores e empresas, favorece-las colaboraciéns entre
sectores semellantes e impulsa-la movilidade de traballadores,
investigadores e empresarios. Estimase que as actividades de
[4+D compartidas afectardn a mais de 320 investigadores, e os
encontros sectoriais e de investigadores e empresas favorecerdn a
150 empresas e a 1000 investigadores da eurorrexién.

PROXECTO TORGA.net

Nome do Proxecto: Trans Portugal-Galicia Network,
TORGA .net
Proxecto Tipo: Programa Interreg IlIA.
Contido do Proxecto: Implantacién de infraestructuras de
comunicaciéns para [+D+|
Duracién: 2003 - 2006
Orzamento Total: 4.128.838,67 Eu
Financiacién FEDER: 3.096.629 Eu
Institucions Participantes:
+ Universidade de Vigo
+ Universidade do Minho
+ Centro de Supercomputacién de Galicia (CESGA)
+ Centro de Computagao Grdfica (CCG)
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e-COMERCIO

O CENTRO DE COMPETENCIAS, MODELO
DE “BOAS PRACTICAS”

O Centro de Competencias en Comercio Electrénico de Galicia
obtivo recompensa 6 traballo que leva desenvolvendo 4 longo
dos dous Ultimos anos 6 ser escollido como modelo de “Boas
Practicas” (Best Practices) para o seminario internacional “Acciéns
rexionais de innovacién - Diesis”, que tivo lugar o pasado

setembro en Cerdefia (ltalia).

A futura creacién dun centro de competencias en comercio
electrénico en Cerdefia tomard como exemplo a estructura
organizativa e o traballo realizado polo centro galego desde
a sua creacién, en marzo de 2002. Con este recofecemento,
o Centro de Competencias en Comercio Electrénico, revélase
como referente ineludible para outras rexiéns de Europa que
queren incentivar o uso de Internet como canle de negocio
entre as stas PEMEs.

Un centro que naceu dentro do proxecto europeo
e-MINDER

O Centro de Competencias en Comercio Electrénico de Galicia
naceu como unha aplicacién prdactica de e-MINDER, un proxecto
europeo iniciado no 2001, que tifia como obxectivo crear unha
rede de centros de comercio electrénico en Europa. Ademais de
Galicia, tamén participaron nesta iniciativa a rexiéon de Pomerania
en Polonia e a illa de Chipre. Meses mais tarde, en marzo do
2002, daba comenzo o Centro de Competencias, xestionado polo
CESGA e apoiado pola Direccién Xeral de 1+D da Consellerfa
de Innovacién, Industria e Comercio.

Centro de

... Competencias en
e-MINDER comercio Electrénico

Tal e como se reflectiu na presentacién de resultados celebrada en
Bruxelas no mes de xullo, o proxecto e-MINDER elaborou diversos
estudios e manuais vinculados & comercio electrénico, obtidos a
través de investigacions de campo e enquisas, entre os que cabe
destacar o Informe Rexional sobre TIC e Comercio Electrénico.
Numerosas rexiéns europeas interesadas en promover esta
canle de negocio entre as sas pequenas e medianas empresas
solicitaron informaciéns 6 centro de Galicia. Precisamente para
isto se estd a crear un Manual para a Creacién de Centros de
Comercio Electrénico.

As fres rexiéns participantes deron gran importancia & divulgacién
e & promocién do comercio electrénico. Isto materializouse na
celebracion de cursos e conferencias nas que se formaron a
mdis de 2.600 empresarios; ademais de manter péxinas web de
cardcter divulgativo (www.e-negociogalicia.com) e de publicar
revistas nas que se xeraba informacién Otil e actual sobre o
comercio electrénico.

O Centro de Competencias en Comercio Electronico de Galicia
desenvolveu tamén servicios de asesoramento e soporte s PEMES
no focante ds novas tecnoloxias da informacién e a comunicacién
e & comercio-e. Desde a sUa creacién ata xullo do 2003, este
centro prestou servicio a mais de 350 empresas, o que da idea
do forte interese que existe en Galicia polas novas tecnoloxias e
por este novo modelo de negocio.
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A nivel de cooperacién, o centro participou activamente,
formando parte da rede de centros e-MINDER, da European
e-Business Support Network (eBSN) e da Rede Internacional
para as PEMEs (INSME).

O pasado setembro finalizaba o Proxecto Europeo e-MINDER.
As actividades desenvolvidas nas dreas de formacién, soporte,
observatorio, comunicacién e cooperacién serviron para que
pequenos e medianos empresarios galegos cofieceran un novo
tipo de comercio que estd a crecer forfemente no mundo. A
grande demanda do servicio de asesoramento demostraron
ademais que en Galicia existe xa inferés por desenvolver estas
novas férmulas empresariais.

PROXECTO e-MINDER

Nome do Proxecto: e-MINDER
Proxecto Tipo: Information Society Technologies
V Programa Marco da Unién Europea
Contido do Proxecto: Fomento e axuda 6 desenvolvemento
do comercio electrénico e das novas tecnoloxias nas rexiéns
periféricas e menos desenvolvidas de Europa
Duracién: setembro 2001 - setembro 2003
Orzamento Total: 4.345.318 Eu
Investimento en Galicia: 1.670.814 Eu
Instituciéns Participantes:
Coordinador: SchlumbergerSema (Espafia)
Galicia
Centro de Supercomputacién de Galicia (CESGA)
Universidade de Santiago de Compostela (USC)
Universidade da Corufia (UDC)
Pomerania (Polonia)
Presidencia da Pomerania
Computer Center Regional

Data Bank
Chipre
Virtual IT

Cyprus Telecommunication Authority (CYTA)
UCY (University of Cyprus)

Enlaces e-MINDER
www.eminderproject.com
www.e-minder.com.cy (Chipre)
www.eminder.pl (Polonia)
www.e-negociogalicia.com (Galicia)

I1+D APOIA O CESGA E A UDC NO DESENO
DUN SISTEMA DE ALMACENAMENTO MASIVO

A necesidade dun sistema de almacenamento masivo de datos
de baixo custo para pequenas e medianas empresas, asi como
para laboratorios de investigacién, estd moi presente no mercado
tecnoléxico actual. O Centro de Supercomputacién de Galicia
e a Universidade de A Corufa traballan no proxecto CheapTB
(Cheap TeraByte), co que se pretende desefar un sistema deste
tipo cun custo de fabricacién e mantemento reducido fronte s
sistemas cldsicos como, por exemplo, o almacenamento baseado
en cintas. O proxecto estd sendo apoiado economicamente
pola Direccién Xeral de |+D da Conselleria de Innovacién,
Industria e Comercio.

Tradicionalmente, o almacenamento masivo de datos vense
facendo con dispositivos coma os sistemas baseados en cintas.
Na actualidade, e debido & demanda e & velocidade da evolucién
da tecnoloxia, é necesario buscar novas férmulas que permitan
almacenar grandes cantidades de informacién optimizando os
custos dos sistemas clésicos de almacenamento. Nesta lifa
de traballo enmércase o proxecto de investigacion CheapTB,
promovido polo CESGA, que durante o pasado ano xa ampliou
o seu sistema de almacenamento de datos para usuarios ata
os 54.500 Xigabytes. Esta ampliacién combinase co labor
de investigacién que estd a levar a cabo o centro para xerar
innovaciéns que redunden tamén na eficacia dos servicios que
lles presta a outros centros e empresas. De af o proxecto de
desefio dun sistema de almacenamento masivo de datos en
rede de baixo custo.

ALMACENAMENTO MASIVO

“No mercado existen moitas soluciéns para o almacenamento
de grandes cantidades de datos. Normalmente este tipo de
soluciéns estan desefiadas como sistemas de propésito xeral (para
almacenar calquera tipo de informacién) o que fai que tefan un
custo moi elevado. Sen embargo, moitas veces as necesidades
existentes nas empresas e nos centros de investigacion pédense
abordar dun modo mdis simple, o que, a un tempo, permite
abarata-los custos e aumenta-las prestaciéns dos sistemas”,
asegura José Ignacio Lépez, subdirector técnico do CESGA.

Os dispositivos utilizados para almacena-la informacién son
discos magnéticos, cintas magnéticas ou unha combinacién de
ambos. Os sistemas baseados en cintas tefien como inconvinte
o retraso na localizacién da informacién; nos sistemas de discos
o principal problema é o custo de mantemento, que depende do
consumo eléctrico e a disipacién térmica.

Através do Cheap TB, o grupo de investigacién estd a desenvolver
un sistema de almacenamento de datos masivo conectable 4
rede que, no seu protfotipo, poderd acumular aproximadamente
uns 6 Terabytes (TB) de informacién de ficheiros de gran tamafio
(peliculas, datos, copias de seguridade...) accesibles desde
calquer ordenador conectado a Internet. Ademais, o novo sistema
reducird o custo de mantemento empregando tecnoloxias de baixo
custo e basedndose no sistema operativo Linux.

A solucién estaré enfocada 6 sector empresarial e de investigacién
e poderd crecer en capacidade facilmente. “A relacién entre
cantidade de datos e custo econémico deberiamos engadir un
terceiro factor que entra en xogo: a velocidade de acceso. O
tempo de latencia (tempo de espera) no CheapTB serd moi curto,
da orde de segundos, similar polo tanto 6s tempos dun sistema
xerdrquico de almacenamento baseado en cintas.

O software de control permite ofrecerlles s clientes unha visién
uniforme de mdltiples volumes distribuidos en diversos nodos
computacionais configurados a modo de cluster ou dispersos
xeograficamente entre distintas localizaciéns. Este software toma
decisiéns respecto 6 apagado e encendido de compofientes, &
reorganizacién de informacién para explotar patréns de acceso
6s datos e @ xestion de numerosas peticidéns concurrentes “, indica
Victor Gulias, membro do LFCIA-UDC.

Técnicos do CESGA participantes no Proxecto flanqueando
o prototipo do Cheap TB: (de esq. a dta.) Carlos Ferndndez,
Javier Fontdn e Jesus Arribi.

Os investigadores estdn a traballar nun prototipo de servidor con
catro nodos de almacenamento, asi como no software de control
e nos frontais de acceso. Paralelamente pretenden defini-las
especificaciéns da plataforma de almacenamento en funcién dos
requerimentos actuais das aplicaciéns cientificas e industriais
e despois adaptaran varias aplicaciéns para proba-los sistema
nun contorno de traballo real, realizando probas de rendemento
e comportamento. Na fase final do proxecto levarase a cabo
un estudio comparativo de custos de funcionamento con outros
sistemas de almacenamento comerciais.

INNOVACION TECNOLOXICA

A innovacién deste proxecto atépase, por unha banda, na parte
econdémica, non sé no que se refire & compra do hardware (discos
duros IDE en lugar de cintfas), senon tamén na relacién entre a
cantidade de datos que se vai poder almacenar e o custo global
das tecnoloxias empregadas.

Pola outra banda, a innovacién tamén aparece reflectida na
utilizacién de software de desenvolvemento propio, xa que
estes ofrecen unha solucién moi competitiva fronte a outras
soluciéns comerciais e cunha utilidade inmediata para os novos
sistemas de e-business, asi como para as PEMEs que precisen
do almacenamento de ficheiros grandes de lectura secuencial,
como distribuidoras de video baixo demanda (radios, televisiéons,
empresas de teleformacién) ou productoras cinematogrdficas,
entre outras. Tamén poderd ser empregado en empresas que
dispofian de oficinas dispersas xeogréficamente, consolidando a
sta informacién e facendo que estea disponible en todo momento
en calquera parte.
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BUGALICIA, COOPERACION INTERBIBLIOTECARIA

APOIO CONTINUO OS SERVICIOS BIBLIOTECARIOS DAS TRES UNIVERSIDADES GALEGAS
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PRIMEPOWER 1 Lider en rendimiento

PRIMEPOWER 2500

el nuevo superordenador de Fujitsu

relance suhegocio

16,384 procesodares SPARCAA

88,5 TERAFLOPS

Hefta 128 nodos SMP de 128
Fruclbu&;rs SPARCAA™ W con
| 1.35 GHz y 5.4 GFLOFS,
funclonando con SOLARIS™, of
sistema openafiva lider &n «l
mercads

actualizacionaes
de sistemas

HP AlphaServer

Para usuarios de Trué4
UMNIX/Open VM5
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