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RECETGA, a Rede de Ciencia e Tecnoloxia de
Galicia, é arede de comunicacion da Comunidade
Cientifica Galega; a stia xestion corre a cargo do
CESGA en coordinacién con AGI (Autopista
Galega da Informacién) dependente da
Conselleria de Cultura, Comunicacién Social e
Turismo. O financiamento dos equipos que con-
forman a rede foi posible en parte gracias 6s Fon-
dos Europeos de Desenvolvemento Rexional,
FEDER. RECETGA é unha infraestructura pro-
pia galega que non depende de operadores ex-
ternos.

RECETGA non parou de medrar dende a sua
implantacién en 1993. Hoxe estan conectados a
rede centros de investigacion da Xunta de Galicia,
centros de investigacion do Consejo Superior de
Investigaciones Cientificas (CSIC) en Galicia, 0s
sete campus das tres universidades galegas e
centros de investigacion pertencentes a hospitais
e afundacions publicas e privadas.

[Servicios RECETGA]

A comunidade cientifica galega usa a rede para
satisface-las stias necesidades en canto & trans-
mision de datos, videoconferencia, telefonia IP,
teleensino, video baixo demanda ou o uso de
aplicacions graficas interactivas.

Ademais de interconecta-los centros de investi-
gacion en Galicia, RECETGA facilitalles acceso a
tddolos recursos e servicios disponibles a través
de RedIRIS e Internet, xa que, 0 CESGA é o
nodo de RedIRIS en Galicia. A rede tamén per-
mite 6s investigadores conectarse en remoto 6s
recursos do CESGA nos campos da
supercomputacion, a visualizacion cientifica, a
animacion e o teleensino. O Sistema Universitario
de Galicia tamén fai uso da rede co fin de
optimiza-la stia xestion.

Un dos servicios que se vén prestando &s uni-
versidades € a interconexién de cada
universidade cos seus campus a través de circuitos
virtuais permanentes que son utilizados para

NUmero de Centros de Investigacion na RECETGA

[CESGA informal]
Rede de Ciencia e Tecnoloxia de Galicia
Calidade e Servicio nas
Ccomunicacions

enlaza-las centralitas de telefonia o que supon
un grande aforro 6 permitir intercambios entre
os campus chamadas de telefonia sen custo.
O CESGA esta estudiando a posibilidade de
difundi-la transmision de voz a outros centros
de investigacion utilizando tecnoloxias de VolP
(Voz sobre IP) e VOATM (Voz sobre ATM).

Constantemente, novos servicios son engadidos
& oferta de RECETGA. Nun futuro préximo os
usuarios teran acceso & Rede de Bibliotecas
das Universidades de
Galicia e & Zentralblatt

RECETGA

Mbps, éptase por outras solucions como
radioenlaces de 34 Mbps ou equipos escalables
de 2a8 Mbps. En casos puntuais utilizanse outras
técnicas de transmision como cafions laser cun
rango de transmision entre os 34 e 0s 155 Mbps.
Noutros casos utilizanse enlaces RDSI.
Alinfraestructura da rede amdsase no mapa que
aparece en portada.

Recentemente, 0 CESGA adquiriu equipamento
para establecer redundancia no seu nodo e

Infraestructura ATM instalada no CESGA

MATH a través da

RECETGA (ver paxina 8). 1993 | 1995 | 1998
O criterio fundamental que | Potencia de conmutacién ATM (Gbps) 0 2,5 | 12,5
guia o crecemento da Portos ATM instalados 0 8 60

rede é a calidade de ser-
vicios (QoS), un criterio in-
herente & tecnoloxia ATM. Hoxe xa hon é sufi-
ciente con que as lifias sexan répidas, é nece-
sario que sexan estables e garanticen a
continuidade do servicio. No CESGA hai en mar-
cha proxectos orientados a fortalece-la infraes-
tructura existente asi como a mellora-la
establecendo novas conexions entre 0s nodos
principais utilizando fibra 6ptica o cal permitira
manter un alto nivel de redundancia, e acadar,
nun futuro préximo, velocidades na troncal por
riba dos 2,5 Ghps.

[Especificacions Técnicas]

RECETGA é unha rede ATM con soporte SDH
na rede de acceso e soporte PDH e SDH na
rede troncal, que usa como medio de transmi-
sion radioenlaces e fibra dptica.

A rede interconecta unha serie de conmutadores
troncais cun ancho de banda de 34/155 Mbps.
Cada un destes nodos troncais conectase a 155
Mbps 6s distintos centros integrados en
RECETGA.

Os equipos da rede troncal son ASX-200/BX e
ASX-1000 de Fore Systems. Nos nodos de ac-
ceso estan instalados equi-
pos que posibilitan a integra-
cién das redes locais dos

40 usuarios na rede ATM. Os

30 - radioenlaces que se utilizan

m / son Radio Sincrono (SRA/

£ 2 — 18m STM-1 18GHz de
= . Siemens).

1o — Nos centros nos que, polo

o seu tamafio ou necesidades,

1903 1995 1908 non se xustifica a implanta-

Ano

cién dun enlace ATM de 155

mellora-las capacidades de acceso dos usua-
rios 8s novos superordenadores. Ademais,
instalouse unha das mais avanzadas
aplicacions de xestion de redes hoxe disponi-
bles, 0 SPECTRUM da casa Cabletron.

[Tecnoloxia ATM]

O modo de transferencia asincrono (ATM) per-
mite a transmision simdltanea de voz, video e
datos a grandes velocidades. Esta baseado na
combinacion de técnicas de conmutacion de pa-
quetes e multiplexacion por division de tempo
(TDM). O uso de celas de lonxitude fixa (53
Bytes) permite combina-lo tréfico de voz, video e
datos. A tecnoloxia ATM permite definir circuitos
virtuais con diferentes caracteristicas en funcion
das necesidades de cada un destes traficos:

CBR (Constant Bit Rate) principalmente voz e
imaxe

VBR (Variable Bit Rate) video comprimido

ABR (Available Bit Rate) datos a refachos

UBR (Unespecified Bit Rate) principalmente
datos non criticos.

Aflexibilidade no tratamento dos diversos tipos
de tréfico, a tecnoloxia ATM une grandes an-
chos de banda e unha fécil escalabilidade. Xa
existen no mercado interfaces de 2.5 Gbps e
incluso de 10 Ghps.

Outro aspectoimportante de ATM € a posibilidade
de xestionar de forma dindmica 0 ancho de ban-
da. Deste xeito € posible asignar ancho de ban-
da en funcién das necesidades de cada
actividade, do estado da rede ou de outros
pardmetros de interese.
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[experiencias

Prediccidén de rendementos de codigos
1rregulares no AP3000

No marco dunha colaboracion entre o CESGA, o FE-
CIT e a Universidade de Santiago de Compostela
estase a desenvolver unha ferramenta para a axuda
dos programadores de grandes aplicacions na selec-
cion dos métodos mais adecuados para resolver gran-
des sistemas lineais dispersos no AP3000 de Fuijitsu.

Dora Blanco, Vicente Blanco, Marcos Boullén, José C. Cabaleiro,
Tomas F. Pena, Juan J. Pombo e Francisco F. Rivera
Departamento de Electrénica e Computacion. Facultade de Fisica.
Universidade de Santiago de Compostela. 15706 Santiago.

[1. A prediccion do rendemento dos computadores
paralelos]

As ferramentas para a prediccién do tempo de execucién dos programas
constitlen unha axuda inestimable para o programador. Este feito é de
especial relevancia cando se trata de programadores de sistemas parale-
los xa que a complexidade da organizacion destes computadores fai dificil
facer unha estimacion fiable do tempo requirido polos procesos executados
neles [1]. Na situacion actual, a programacion dos sistemas paralelos require
atoma dunha serie de decisions acerca de: o tipo de paradigma de progra-
macion a utilizar, o tipo de reparto das computacions entre 0s procesadores
que constittien o sistema, 0 xeito de reparti-los datos entre as memorias dos
procesadores en sistemas de memoria distribuida ou no xeito de organizar-
los datos atendendo & sua localidade no caso de sistemas de memoria
compartida, o xeito de establecer o intercambio de informacion entre
procesadores para resolver o programa global, etc. A influencia de todas
estas decisions afecta dunha maneira directa e pouco predicible 6
rendemento na execucion dos programas.

Na actualidade, pédense encontrar ferramentas que, usando como partida
un programa secuencial, extraen o paralelismo automaticamente, prepa-
rando o codigo para a stia execucion paralela. Sen embargo, os resulta-
dos ofrecidos por estas ferramentas deixan moito que desexar, e para obter
uns programas eficientes non queda mais remedio que realiza-la progra-
macion especifica para o tipo de computador paralelo de que se trate. Para
iso hoxe existen certas linguaxes de programacion que explotan o parale-
lismo dun xeito sinxelo (HPF High Performance Fortran) [2] e outros que
requiren un maior esforzo (librera de funciéns de pase de mensaxes como
MPI Message Passing Interface) [3] xa que a programacion faise a un nivel
mais baixo. HPF explota o paralelismo denominado de datos, que resulta
moi adecuado cando o programa é regular, € dicir, non presenta indireccions
no seu c6digo, e os lazos estan normalizados, tanto nos seus limites como
no seu paso; pero HPF é totalmente ineficiente cando as computacions
requiren accesos irregulares 6s datos (por exemplo, cando se usan punteiros
ou cando a finalizacién dos lazos non se cofiece no momento da compila-
cién). O uso de directivas e funcidns intrinsecas fai que o programador non
se tefia que preocupar da localizacion dos datos nas memorias locais de
cada procesador, sendn que é o propio compilador de HPF o que realiza
0s movementos de datos dun xeito totalmente transparente 6 usuario. Pola
contra, o uso da libreria de MPI precisa que o usuario tefia que establecer
explicitamente as comunicacions necesarias, polo que pode axeitalas 6 seu
caso particular requirindo polo tanto un sobreesforzo, coa contrapartida
dun resultado xeralmente méis eficiente.

[4]

Performance Prediction of irregular codes on the
Fujitsu AP3000

A performance prediction tool to establish the most efficient way to
solve large sparse systems on the Fujitsu AP3000 is introduced in
this work. We focus on iterative methods written in HPF that could
call MPI routines to compute the kernels of these methods. This tool
will decide whether or not these routines can be used efficiently in
terms of runtime and memory overhead. This decision is made in
terms of the prediction of the performance of both the HPF and the
MPI versions of the matrix computations as well as the overhead
associated with the redistribution of data between them.

[2. Os codigos irregulares]

En moitas aplicacidns cientifico-técnicas os programas presentan estructu-
ras de datos complexas para as que é dificultoso decidir a maneira mais
axeitada de organizalos entre as memorias locais de cada procesador nun
sistema multiprocesador. Este problema inicial provoca outros tales como o
reparto de computacions entre procesadores ou o establecemento das
comunicacions.

Un exemplo habitual nestas aplicacions é a resolucion de sistemas de
ecuacions lineais cun niimero de variables grande. Esta resolucion implica
o calculo da inversa de matrices de gran tamafio que en moitas ocasions
son dispersas. Un sistema dise disperso cando tanto dende o punto de vista
da almacenaxe da matriz na memoria, coma no que respecta as
computacions, resulta mais rendible utilizar exclusivamente a lista dos ele-
mentos non nulos da matriz, e non almacenar todalas entradas da matriz.
Na figura 1 méstrase o patrén dunha matriz dispersa. Neste caso o proble-
ma pasa a ser irregular 6 presentar indireccions para 0 acceso 0s elemen-
tos da matriz.

No que atinxe ds métodos para resolve-los sistemas, existen duas
aproximacions, a dos métodos directos baseados tipicamente en obter unha
factorizacion da matriz en termos de matrices mais sinxelas no tratamento da
stia resolucion (como as triangulares, ortogonais, etc), e os métodos indi-

Figura 1. Patron dunha matriz dispersa
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rectos ou iterativos que consisten en obter aproximacions & solucién do
sistema a través dun proceso converxente que aproxima en cada itera-
cion a solucion ata atopar unha solucion o suficientemente adecuada.
Os métodos indirectos son os mais utilizados cando o sistema a resol-
ver é disperso.

Na bibliografia pddese atopar un grande conxunto de métodos iterativos,
cada un dos cales é especialmente axeitado a cada tipo de aplicacion [4].
Deste xeito podese cofiecer a priori cal € 0 método méis adecuado para
cada problema particular. Dende o punto de vista da programacién, os mé-
todos iterativos presentan todos eles unha estructura similar no que atinxe 6
tipo de computacions basicas que se deben executar en cada iteracion:
productos matriz dispersa-vector, productos escalares de vectores, etc. Polo
tanto & importante dispor dunha boa libreria de funciéns para executar
eficientemente este tipo de computacions no sistema paralelo.

[3. Unhalibreria de métodos iterativos]

Estamos a desenvolver unha libreria de métodos iterativos sobre o sistema
AP3000 de Fuijitsu. Esta libreria inclue tanto tddolos métodos xa contrasta-
dos coma un bo niimero de precondicionadores que modifican a estructura
da matriz orixinal para facer méis eficiente a aplicacion dos métodos.

Estanse a programar ddas versions dos métodos, unha en HPF e outra
empregando a libreria MPI. A primeira é axeitada para aquelas porcions
do cddigo que tefien unha estructura regular, mentres que o uso de MPI é
eficiente nas computacion irregulares. O ideal seria combina-las dlas
versidns de xeito que sobre un programa en HPF se fagan insercions de
codigos escritos en base & libreria MP!I. Estas insercidns non son gratuitas,
e implican en xeral movemento de datos entre os procesadores para
adecualos & stia programacién en MPI. Na figura 2 mdstrase o rendemento
obtido na aplicacién din método sobre unha matriz dispersa medido en
termos da aceleracion (relacion entre o tempo de execucion usando un
procesador e varios).

[4. Un sistema de prediccion de rendementos]

Para contestar & pregunta ¢ E rendible face-las computacions irregulares
en MPI dun método iterativo escrito en HPF? E necesario cofiece-los
seguintes custos:

1. Custo da computacion irregular en HPF; T(HPF)
2. Custo da computacion irregular empregando MPI: T(MPI)
3. Custo da adecuacion dos datos de HPF as rutinas de MPI: T(C)

Usualmente,
T(HPF) > T(MPI)

Con esta informacion podemos deducir que a resposta & cuestion anterior
¢ afirmativa se se verifica:

T(HPF) > T(MPI) + T(C)

Estes custos non se cofiecen a priori, e polo tanto & (til realizar unha pre-
diccion dos mesmos. Os factores que se deben ter en conta para realizar
dita prediccion son diversos. Por unha banda dependera de caracteristicas
propias do sistema de computacion:; tipo de procesadores, tipo de rede de
interconexion, capacidade dos sistemas que configuran a xerarquia de me-
moria: rexistros, cachés externa e interna, memoria principal, disco, efc;
mecanismos de entrada/saida, etc. Pola outra banda dependera das ca-
racteristicas do método iterativo e da matriz obxecto do método: tamafio da
matriz, tipo de almacenaxe dos elementos da matriz, modelo de distribu-
cién dos datos entre as memorias locais de cada procesador, etc.

[5]

usuario]

Método BiCG. Precondicionador Jacobi.
Matriz N = 22500. NNZ =15 75 00

3.0+ =& Aceleracion
| Aceleracion ideal

2.0

10 F

5.0 | &

Aceleracion

N. de procesadores

Figura 2. Tempo de execucidn usando un procesador e varios.

Para obter un modelo de prediccion usaremos aproximacions 6
comportamento dos diferentes factores; para iso usaranse modelos ma-
tematicos que se axeiten 6 comportamento do multiprocesador sobre 0
codigo considerado.

[4.1. Un exemplo: a comunicacion procesador a
procesador]

A modo de exemplo, pédese considerar unha aproximacion lineal para
modelar o custo de transmisién dun grupo de N datos dun procesador a
outro de acordo coa expresion seguinte:

T(com) =T(inic) + N * T(dato)

Donde T(inic) é o0 tempo de establecemento da comunicacion e T(dato) é 0
tempo da transmisién fisica entre os dous procesadores. Notese que esta
comunicacion € independente do tipo de rede de interconexion e da distan-
cia entre os procesadores; esta é unha caracteristica propia da maioria dos
sistemas multiprocesador actuais e é consecuencia da tecnoloxia dos
coprocesadores de encamifiamento.

[5. Un entorno de manexo amigable]

Como obxectivo final do proxecto de colaboracion desefiarase un entorno
gréfico de ventas para facilitar comodamente toda a informacion 6 usuario.
De tal xeito que, o usuario soamente deba indicar cal é o sistema a resolver,
para que a ferramenta lle dea informacion puntual sobre cél é o método
iterativo e precondicionador que mais se adapta 6 seu caso particular,
despois lle dea unha estimacion do custo asociado a implementacion con-
creta sobre 0 AP3000 atendendo 6s modelos obtidos para & elaboracion
do custo tanto en HPF coma no uso da libreria MPI.
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[tecnoloxia]

O Superordenador vectorial mais
potente no mercado

Os grandes consumidores de recursos
computacionais dan unha boa acollida & nova
xeracion de superordenadores vectoriais da NEC
Corporation. Esta casa presentou o pasado mes
de xufio a slOa cuarta xeracion de
superordenadores vectoriais, 0 SX-5. Dous me-
ses despois NEC xa recibira 7 peticions deste
modelo de distintos centros de Europa, América e
Xapon.

O SX-5 representa a combinacion de tres
tecnoloxias enfocadas a consegui-l 0 maximo
rendemento computacional: Arquitectura de
procesador vectorial, conexion de multiples
CPUs vectoriais para formar un Ginico nodo utili-
zando memoria compartida (arquitectura SMP)
e conexion de maltiples nodos utilizando memo-
ria distribuida (arquitectura MPP). A incorpora-
cion destas tres tecnoloxias nun nico producto
representa un novo enfoque, xa que tradicio-
nalmente Gptase por un Unico tipo de arquitectu-
rano desefio de superordenadores (ou un maxi-
mo de dous, como nos ordenadores vectoriais
paralelos Fujitsu VPP-300).

A unidade vectorial do SX-5 ofrece unha poten-
cia pico de ata 8 GFLOPS (8 mil milléns de
operacions de punto flotante por segundo) por
CPU, o que representa un rendemento 4 veces
superior & do seu predecesor, 0 SX-4 que fora
presentado en novembro de 1995. Deste xeito,
0 SX-5 é 0 ordenador ca meirande capacidade
de célculo por CPU. Cada nodo SMP do SX-5
pode combinar ata 16CPUs vectoriais co que se
obtén un rendemento pico de 128 GFLOPS e
ata 128 Ghytes de memoria. En canto a
escalabilidade do NEC SX-5, este permite
interconectar ata 32 nodos con 16 CPUs
vectoriais a través dunha rede de ultra-alta-
velocidade, para poder chegar a formar o orde-
nador vectorial mais potente do mercado, cun
total de 512 CPUs e un rendemento pico de 4
TFLOPS (4 billons de operacidns por segundo)
e ata 4 Thytes de memoria.

Arede de interconexion dos nodos proporciona
un ancho de banda maximo de 256 Ghytes/se-
gundo nas transferencias de datos e 0 ancho de
banda para o0 acceso & memoria chega 6s 32

Thytes/segundo nos equipos formados por 512
CPUs.

No corazon dos chips do SX-5 utilizase tecnoloxia
CMOS LSI de alta densidade de
empaguetamento, cunha distancia entre portas de
0.25 mm e integrando ata 15 milléns de transisto-
res por chip. A utilizaciéon desta avanzada
tecnoloxia permite que o SX-5 utilice un ciclo de
reloxo de 4.0ns, o que supon duplica- la frecuen-
cia de funcionamento fronte & serie SX-4. A utili-
zacion de tecnoloxia CMOS reduce
significativamente os requirimentos de espacio e
de consumo de potencia habituais neste tipo de
equipos.

O superordenador paralelo, Blue Mountain acada un
rendemento real de calculo de 1.6 TERAFLOPS

O Departamento de Enerxia dos Estados Uni-
dos e Silicon Graphics, Inc. (SGI) acadaron, o
pasado 10 de novembro, 0 maior rendemento
de célculo computacional obtido ata hoxe. O or-
denador Blue Mountain, construido por SGlI,
executou o test Linpack, un dos estandares uti-
lizados para medi-lo rendemento dos
superordenadores, obtendo na proba un

rendemento de 1.6 hilléns de operacions por
segundo (TFLOPS). Este resultado fai do orde-
nador instalado nos Alamos o mais potente
construido.

O Blue Mountain sera utilizado para realiza-los
célculos necesarios para comproba-las medidas
de seguridade, a estabilidade e a fiabilidade das

reservas armamentisticas nucleares dos Esta-
dos Unidos, eliminando asi a necesidade de rea-
liza-las explosions nucleares que se vifian
facendo para poder responder a estas cuestions.
Ademais, a experiencia conseguida coa aplica-
cién de Blue Mountain no célculo militar podera
ser traslada a outros aspectos do entorno cien-
tifico, e esta capacidade computacional podera
aplicarse para proporcionar avances na medici-
na, a prediccion meteoroldxica, 0 estudio do
cambio climético, ou en mellora-los sistemas de
seguridade dos automabiles.

O sistema Blue Mountain esta formado por 48
servidores comerciais Cray Origin - 2000 que
forman un Unico “ordenador” cun total de 6,144
procesadores. Deste modo, Blue Mountain est4
organizado en 48 sistemas multiplocesador de
memoria compartida (SMP) con 128 procesadores
en cada un dos “nodos” SMP. O sistema esté
desefiado de xeito que o cluster de 48 SMPs
traballa coma se se tratase dun Unico ordenador.
Estes 48 SMPs comunicanse a través dunha rede
de alta velocidade chegando a velocidades de
transmision sostidas de 650 gigabits por segundo.
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workshop
Gaussian 98

0 Workshop Gaussian 98 retine a Quimicos Cuanticos
e Computacionais no CESGA.

O Workshop, celebrado o pasado novembro, foi pre-
sentado polo Prof. Miguel Angel Rios, Secretario Xeral
de Investigacion e Desenvolvemento da Xunta de
Gallicia e presidente do consello de administracion do
CESGA. As ponencias presentadas polos doutores:
Lopez e Souto do CESGA, Maurizio Cossi da Universita
di Napoli "Federico II", Alistair Rendell da Australian
National University Supercomputing Facility (ANUSF)
e Ross Nobes do Fujitsu European Center for
Information Technologies (FECIT) versaron sobre as
configuracions e algoritmos recomendados para obte-
los mellores rendementos da aplicacién Gaussian 98
no VPP300 e no AP3000. Entre outros, 6 Workshop
asistiron investigadores do CSIC e das Universidades
galegas e de O Porto.

Trala celebracion do Workshop, os redactores de dixitos tiveron
oportunidade de conversar cos ponentes.

dixitos: ¢ Tendo en conta o ritmo 6 que avanza a quimica computacional,
é previsible que no futuro desapareza a figura do quimico experimental?

Dr. Cossi: A combinacion de métodos clasicos e métodos ab initio faise
absolutamente necesaria se queremos completa-los crebacabezas. Non,
non espere que desaparezan os laboratorios experimentais. Se acaso 0
que si é predicible é que os lazos de cooperacién entre quimicos
experimentais e computacionais se estreite ainda mais no futuro. Por
exemplo, axudamos 6s espectrocopistas a interpretaren os seus datos e a
desenvolve-los modelos dalgunhas reaccions. Mais especificamente, hoxe
hai unha grande preocupacion polos danos causados pola radiacion nos
tecidos vivos. Experimentalmente sabese que o primeiro paso nestes da-
nos pasa pola creacion de radicais libres. Un dos xeitos nos que estes
radicais libres interact(ian co material bioléxico consiste na extraccion dun
atomo de hidréxeno da parede celular. E importante comprender como se
comporta este radical libre xa que estas reaccions son, con frecuencia,
perigosas para a célula. Os experimentalistas contan con datos
espectroscdpicos, ainda que chegados a este punto non poden dicir moito
maéis xa que os radicais son de especies moi inestables. Aqui, comeza o

[opinidn]

noso traballo. Primeiro fixemos moitos célculos para determina-lo nivel
de calculo necesario para reproduci-los datos espectroscopicos recollidos
experimentalmente. Conseguido isto, fixemo-los célculos para reprodu-
cir estes datos e utilizdmolos para segui-la posible evolucion dos radicais
libres. O noso traballo rematou neste punto. Punto no que 0s
experimentalistas coa informacion obtida dos nosos célculos, poden
ensaiar xeitos de impedi-los danos. Este é un de moitos exemplos que
demostran a complementariedade dos dous métodos.

dixitos: ¢ En que casos se fai méis evidente a necesidade desta cooperacion?

Dr. Rendell: Ver4, experimentalmente non é doado, por non dicir imposi-
ble, segui-la evolucion dunha mélecula nunha reaccion que ocorre excesi-
vamente rapido, que involucra demasiadas interaccidns co medio ou que
acontece nun medio no cal a toma de determinados datos experimentais é
simplemente imposible
como sucede no espacio
interestelar ou no interior
do motor dun avién cando
este viaxa a velocidades
supersonicas. En xeral
pddese dicir que canto
™ maéis inestable e a espe-
— cie a estudiar maior é a
dependencia dos méto-

% _ ﬂ!ﬂ dos computacionais.
3

. dixitos: ¢ Aporta a quimi-
ca computacional algdn
D valor inmediato a
T:l sociedade ou estamos a
falar dunha lifia de inves-

tigacion basica?

Dr. Nobes: De seguro que hai xa moitos anos que a investigacion destes
métodos deixou de ser un exercicio académico. Hoxe, os programas
de quimica computacional Usanse nunha gran variedade de industrias
como son a industria farmacéutica, agroalimentaria, agroquimica,
petroquimica, medioambiental, etc. O uso destes métodos, ademais de
supor aforros multimillonarios para as compafiias, supon tamén que pro-
ductos de valor para a sociedade se materialicen en mais breves perio-
dos de tempo. Por exemplo, un laboratorio farmacéutico, mediante estes
métodos, pode elixir dunha lista de cincocentos compostos 0s 50 mellores
candidatos para posterior testado. Podese realizar unha preseleccion
deste tipo en seis meses, aforrdndolle millons & compafiia e adiantando
en anos a disponibilidade do novo medicamento.

Un dos pais da fisica cuéntica , Dirac, escribia no ano 1929: “As leis fundamentais necesarias para o tratamento matematico da meirande parte da fisica
e da quimica son cofiecidas na sua totalidade, a dificultade estriba unicamente no feito de que a aplicacion destas leis condlicenos a ecuacions
excesivamente complexas para resolve-las.” Hoxe, as leis fundamentais da mecénica cuantica, formuladas hai méis de 70 anos, permiten entender e
calcular o xeito no que electréns e niicleos atémicos interactlian para construiren a materia en todalas stias formas. Gaussian € un programa informatico
baseado nestas leis. John Pople, Nobel de Quimica de 1998, é o autor da primeira versién, publicada en 1970.

Os avances nas técnicas computacionais e o desenvolvemento de algoritmos de gran eficiencia permiten realizar simulacions de pequenas moléculas e
do seu comportamento en interaccién co medio. Dun xeito moi simple o proceso funciona como segue: nun ordenador introdicense os datos que definen
unha molécula, o resultado é unha descricién das propiedades desa molécula. As propiedades mais comunmente examinadas son a stiaforma, en
termos dos &ngulos e lonxitude dos nexos, a sta estabilidade (fanse avaliacions en canto a esperanza de vida da molécula), isto &, se nunhas condicions
dadas se espera que mantefia a forma actual ou se se espera que se descompofia facilmente. Tamén son examinadas con frecuencia as propiedades
espectroscopicas da molécula, xa que estas son as “pegadas dixitais” das moléculas e serven para a sta identificacion experimental.

[7]

Xaneiro 1999



[TI galicial]

Seminario sobre Avances e Tendendas
en Comunicacions no CESGA

En novembro CESGA acolleu o Seminario
“Consolidacion de Servicios Multimedia sobre
Redes IP Corporativas: Videoconferencia, Da-
tos e Telefonia”. Neste seminario presentarose
as mais innovadoras propostas na area das
comunicaciéns O seminario foi organizado

conxuntamente polo CESGA
e Unitronics Comunicacio-
nes, S.A. e contou cun gran-
de éxito de asistencia o que
reflexa o crecente interese
polas comunicacions por parte de empresas e
institucions dedicadas & investigacion. Duran-
te este seminario realizouse unha demostra-
cion do funcionamento dos productos mais
novidosos no mercado.

GIS ArcView para Bidlogos

Expertos en sistemas de informacion xeogéfica
do CESGA impartiron un curso sobre o uso da
aplicacion GIS ArcView 3. Esta ferramenta per-
mite xerar, analizar e tratar bases de datos con
informacion xeoreferenciada. O curso asistiron
membros do Colexio Oficial de Bitlogos de San-
tiago. Esta previsto realizar outros dous cursos
sobre 0 uso desta ferramenta 6 longo do ano 99.

Xunta e Universidadesdan LuzVerde a
Rede de Bibliotecas das Universidades
deGalicia

O Presidente da Xunta de Galicia e os Rectores
das tres Universidades Galegas firmaron o pa-
sado dia catro de decembro un acordo que
suporé a posta en marcha do sistema da Rede
de Bibliotecas das Universidades de Galicia.
Para materializa-la im-
plantacion da Rede de
Bibliotecas constituiuse
unha comisién técnica
interuniversitaria.

Esta rede permitird
que os alumnos, profe-
sores e investigadores
das universidades de
Galicia tefian acceso o
material arquivado nas
bibliotecas das univer-
sidades indistintamen-
te do campus no que
se atopen. O CESGA
daréd soporte técnico &
implementacion deste sistema.

A principal base de datos europea
de investigacion matematica,
“Zentralblatt MATH", sera instalada
no CESGA

O pasado mes de outubro o CESGA, a
Universidade de Santiago e os editores da
“Zentralblatt fur Mathematik” chegarona un acordo
polo que se regula a instalacién no CESGA dun
servidor da maior base de datos existente en Eu-
ropa sobre artigos de investigacion en Matemati-
cas. O servidor do CESGA, inicialmente, dara ac-
ceso on-line & base de datos as Universidades e
Centros de Investigacion de todo o Sur de Euro-

pa, e seré gratufto para os matematicos das tres
Universidades galegas. A “Zentralblatt fur
Mathematik” recolle recensions de todolos artigos
ata hoxe publicados no campo da investigacion
matematica desde 1931. Cada ano engadense &
base uns 50.000 artigos de nova publicacion.
Este acordo é a culminacion das negociacions
que dende hai un ano vifian mantendo a
Facultade de Matematicas e o Instituto de Mate-
maticas cos apoios do Vicerrectorado de Investi-
gacion da Universidade de Santiago, a Secreta-
ria Xeral de Investigacion e Desenvolvemento da
Xunta de Galicia e o propio CESGA. A xestion da
“Zentralblatt MATH" correréd a cargo do CESGA
e da Universidade de Santiago.

Novo Software de Aplicacions HPC

A partires de febreiro, os usuarios do CESGA
teran a sua disposicion 3 novos paquetes de
célculo:

- Paquete ANSYS Multiphysics de calculo de
estructuras, fluidos, transferencia de calor e
electromagnetismo, para servidor de célculo
con S.0. UNIX.

- Paquete GENESIS de calculo e optimizacion
avanzada de estructuras, para servidor de cal-
culo con S.0. UNIX.

- Paquete de cdlculo simbdlico e analise de
datos cientificos MATLAB, para servidor es-
calar con S.0. UNIX, incluindo librerias orien-
tadas 6 control de procesos, procesamento
de sinais e comunicacions.

O longo deste ano impartiranse no CESGA cur-
sos de formacion sobre as seguintes
aplicacions: ANSYS Multiphysics, MATLAB e
MAYA (paquete de animacion). As datas destes
cursos seran anunciadas no Web do CESGA

(www.cesga.es)

Nome

BOLETIN DE SUBSCRICION GRATUITA

Tamario real:
230 x 170 x 29 mm.
Y lo mas importante,
con un peso de 1,1kg.

Biblo 110 de Fujitsu.
Pequeno por fuera, grande por dentro

+ Procesador Pentium® de Intel con tecnologia MMX a 233 MHz
« Memoria SDRAM de 32 MB ampliable a 160 MB

M. Disco SMART de 3,2 GB
« Autonomia de hasta 4 horas
+ Pantalla TFT de 8,4" SVGA

Visitenos en: WWW.ijitSU.eS o llamenos al 901 100 900
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