





Qui som

Barcelona

Supercomputing

Center

Centro Nacional de Supercomputacion

El Barcelona Supercomputing Center - Centro Nacional de
Supercomputacion (BSC) és el lider de la supercomputacio a
Espanya i un centre de referencia internacional en aguest camp.

Som un centre d'investigacio multidisciplinaria de referencia i alberguem infraestructures de compu-
tacio d'altes prestacions que estan al servei de tota la comunitat cientifica.

Som membres de primer nivell de la infraestructura de recerca europea Partnership for Advanced
Computing in Europe (PRACE), gestionem la Red Espafiola de Supercomputacion, una Infraestruc-
tura Cientifico-Técnica Singular, i coordinem les infraestructures de suport a la comunitat biomedi-
ca internacional Elixir i INB-ISCIII.

Vam ser creats el 2005 a partir de I'experiencia de col-laboracions fructiferes entre administra-
cions publiques i empreses privades, com el CEPBA i el CIRI. Hem passat d'una plantilla de 60
persones a ser un equip de gairebé 800, gracies al continu compromis dels nostres patronsiala
nostra capacitat per atreure fons competitius procedents d'empreses i institucions.

Hem instal-lat quatre versions consecutives del superordinador MareNostrum i estem prepa-
rant-ne la cinquena.

Missions del BSC

Serveis de supercomputacio R+D en Ciencies de la Transferéncia de coneixement
per a investigadors Computacio, de la Vida, de (educacid, tech transfer i
espanyols i europeus la Terra i Enginyeria comunicacio)

EI BSC és un consorci public format per:
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BSC en xifres

RECERCA

o7

Grups de
recerca

" ICREA
8 67

Projectes ERC Investigadors Investigadors amb
en marxa ICREA beques personals

1 38 Projectes H2020 en marxa >
HORIZON

2020

European
Commission

ﬁ 32 Projectes H2020 iniciats el 2021 )

Tercera entitat espanyola a rebre 19 Projectes H2020 coordinats pel BSC >
fons del programa H2020

12

Participem a
Preséncia als 15 centres d’excelléncia

europeus d'aplicacions de HPC

Liderem 4

Tesis
doctorals

Articles en revistes
304 cientifiques 232 EnQ1
[ |
Articles en A conferéncies Publicacions
68 congressos \m 8 175 d'accés obert >

TRANSFERENCIA DE TECNOLOGIA

= 3 Capitols de
— llibres publicats

5 Patents

. Tecnologies transferides

-e o llicenciades

3 Metodologies 171 Spin-offs creades )

11T
L
20 Softwares
En marxa
Collaboracions bilaterals 26 Patents aprovades o pendents
amb empreses i) d'aprovacio

21
20 Iniciades el 2021
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Recursos de supercomputacio
destinats a la recerca

)

SUPERCOMPUTACIO

RES - 250 Activitats
1.219

RED ESPANOLA DE

)0@6

Usuaris que han

milions

SUPERCOMPUTACION

rebut suport

d’hores

BSC - 750 investigadors > ((

Barcelona
Supercomputing

Center
Centro Nacional de Supercomputacion

331.134
Exaflops

Investigadors que

+ 4

PRACE - 74 projectes

han participat en
trainings

> - *
) < PRACE *

{ Operacions

Total

782

Ciencies de la Terra 107

2L6_k' 104

¥ *

PERSONES A 31 de diciembre de 2021

Personal cientific

’ | 154 Ciencies de la Vida
641

Ciencies de la Aplicacions de
o Computacio Computacionals 55
Geréncia i en Ciencia i palsos
Administracio Enginyeria
RECURSOS Pressupost 2021 executat
DESPESES
RECURSOS
31,2 M€ 13,1 M€
Competitius Personal 47 3 M€ Corrents
6,3 M€ 21,7 M€
Govern d’Espanya Comissié Europea t
3 M€
Amortitzacions
9,2 M€ 38,1 Me INVERSIONS
A 0,5 M€
Y Altres
9,7 M€ 6,7 M€ actius
29 M€ Empreses Admin. estatal i 6.4 M€
Generalitat de Catalunya autonomica Site MN5

2,6 M€
BSC-REPSOL
Building

@ La UPC aporta, en personal adscrit i espais, I'equivalent al 10% dels ingressos estructurals.
Els ingressos i les despeses es mostren d'acord a criteris financers. Les inversions segueixen un criteri pressupostari.
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On som, cap a on anem?

El 2021 ha estat un any marcat per la continuitat de
la pandemia de COVID-19, amb mesos de practica
normalitat i etapes durant les quals treballar des de
casa ha estat la norma general. Tot i les dificultats,
professionals pero també personals, el balanc global
de I'any no podia ser més positiu.

Mateo Valero i Josep M. Martorell

Director i director associat del BSC Es per aquest motiu que la primera paraula que ens ve al cap

pensant en aquest any és “gracies”. Gracies, en primer lloc, a

tots els treballadors del BSC, perque el seu esforg continuat
ha fet possible un any de récords en gairebé totes les dimensions. També gracies als nostres patrons (que
segueixen confiant en nosaltres com el primer dia) i a les diferents agéncies finangadores i empreses que
segueixen donant suport a la nostra investigacio.

Tanquem el 2021 amb gairebé 800 persones treballant al BSC, amb un pressupost executat que, per primera
vegada, supera els 45 milions d’euros, dels quals el 80% prové de fons competitius. Gestionem un portfoli de
més de 250 projectes, entre els quals destaquen 30 projectes europeus coordinats. Unes xifres que consoli-
den el nostre creixement i que ens situen una vegada més com un dels millors centres de supercomputacié
d’Europa.

Aquest ha estat I'any de la inauguracio de la nostra nova seu corporativa, que ha estat possible gracies al
suport dels nostres patrons i de la Fundacio Repsol. Aquest precios edifici, esperat des de fa molts anys, ens
permet concentrar dues terceres parts del nostre equip sota un mateix sostre i sera la seu de les nostres
futures infraestructures de supercomputacio. Es aqui on instal-larem el futur MareNostrum 5, que esperem
arribi durant I'any 2022 i que consolidara el nostre paper de lideratge al mapa de la supercomputacio euro-
pea.

Al tancar l'exercici, liderem bona part dels projectes de desenvolupament de la futura tecnologia de compu-
tacio europea i som una de les institucions més actives als centres d'excel-lencia europeus d'aplicacions de
la supercomputacié. El nostre lideratge continental en diferents arees de recerca s'ha vist consolidat amb
exemples que podreu consultar en aquestes pagines, com el nou centre de computacié avancada per a
EUROfusion, la coordinacio de l'estrategia europea de dades sanitaries o la nostra activa participacio a la
cimera del clima 2021.

Aquest ha estat també l'any de la posada en marxa del “Programa europeu de Resiliencia i Recuperacic’,
meés conegut com a Next Generation. Durant els propers anys el nostre pais rebra una quantitat molt im-
portant de fons per finangar activitats relacionades amb la R+D, cosa que pot ser una gran oportunitat per
al conjunt del sistema de R+D i per al BSC en particular. En el seu primer any, aquests fons ja han servit per
financar la participacio del BSC als programes de recerca promoguts per la EuroHPC Joint Undertaking i per
posar en marxa Quantum Spain, un ambicios projecte que reforcara I'ecosistema de computacio quantica
al nostre pais i que fara possible la instal-lacié del nostre primer computador quantic.
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Com deiem al principi, malgrat la incertesa continuada provocada per I'evolucio de la pandémia, la nostra
activitat ha seguit amb total normalitat, desenvolupant recerca, servint la comunitat espanyola i europea de
HPC amb les nostres infraestructures de computacio i dades i transferint el nostre coneixement a la socie-
tat. En aquest darrer aspecte, I'any ha estat particularment productiu en accions de divulgacio, com es pot
apreciar al final d'aquest resum.

Finalment, volem reconeixer i agrair la bona feina del nostre Comite Cientific, que ens va visitar a la tardor,
com fa cada tres anys. La visita va ser molt fructifera i ens va permetre, una vegada més, exposar la nostra
estrategia davant d'un panell de reconeguts cientifics internacionals, que treballen als diferents camps de
la supercomputacié. Acabem aquest escrit reproduint unes paraules del seu informe final: “There has been
a substantial improvement in the Centre’s activities since 2018 despite the impact of the Covid pandemic”.
Les seves recomanacions son molt utils per encarar millor el nostre futur i els seus reconeixements sén un
estimul per continuar encara més enlla. Desitgem que ho siguin també per a tot I'equip del BSC, els nostres
patrons i totes aquelles institucions i empreses que sempre han estat del nostre costat.

Les institucions renoven la seva representacio al Consell Rector del BSC

8 -
e -
- m_— - | 4 = 4TV
& W & & h
Raquel Yotti Esther Morales Gonzalo Arévalo José Ignacio Doncel
Presidenta Vicepresidenta Nieto Sotsdirector General
Secretaria General de Secretaria General de de Grans Instal-lacions

Director General de
Recerca del Ministeri de Recerca i Universitats Planificacié de la Recerca Cientificotécniques

Ciencia i Innovacio

m @

U U
Joan Gémez Pallarés Dani Marco Daniel Crespo Jordi Llorca
Director General de Recerca Director General d'Innovacio Rector Vicerector de Recerca

i Economia Digital

TN Generalitat de Catalunya UNIVERSITAT POLITECNICA
GOBIERNO MINISTERIO DE CATALUNYA
Departament de Recerca DEESPANA  DECIENCIA
Y i Universitats EINNOVACION BARCELONATECH
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Amb la col-laboracid de:

Inaugurada la nova seu corporativa del BSC

A
~ REP.I'QL
Fundacion

&7 Ndu. -

Illluam m-

La nova seu corporativa del BSC-CNS, el BSC-REPSOL
Building, ja és una realitat. Es tracta d'un edifici de
12.000 m?, que compta amb quatre plantes d'oficines, 530
llocs de treball, 35 sales de reunions, dues aules de forma-
cio, un auditori i diversos punts de trobada per fomentar
I'intercanvi de coneixement entre els equips de recerca.
Dos tercos de la plantilla del BSC tenen el seu lloc de tre-
ball en aquesta seu i la resta esta instal-lada en edificis
propers que, com el BSC-REPSOL Building, estan situats a
I'entorn dels jardins de Torre Girona.

El BSC-REPSOL Building ha tingut un cost de 19,6 milions
d'euros i ha estat finangat gracies a les aportacions dels
patrons del centre (Ministeri de Ciéncia i Innovacio, De-
partament de Recerca i Universitats de la Generalitat de
Catalunya i Universitat Politécnica de Catalunya), la col-la-

-
ﬁ - BSC-RE

PSOL Building

sales de
formacio

3 sales de
reunions

espais
diafans

Ll

persones compartint el
mateix espai

530

boraci¢ de la Fundacio Repsol i el Fons Europeu de Desen-
volupament Regional (FEDER).

El nou edifici del BSC-CNS esta connectat, a través d'una
passarel-la, al que fins ara ha estat l'edifici més emblema-
tic del centre, la capella Torre Girona, que actualment acull
el superordinador MareNostrum 4.

Als seus soterranis s'esta construint una nova sala per a
superordinadors, que permetra la instal-lacié d'infraestruc-
tures de supercomputacié de més volum i capacitat, com
el futur MareNostrum 5. Quan aixo succeeixi, la capella de
Torre Girona es mantindra com a espai iconic i visitable
i també albergara infraestructures de supercomputacio i
dades de primer nivell.

UNIO EUROPEA

Fons Europeu de Desenvolupament Regional

TN Generalitat de Catalunya
Departament de Recerca
Yl i Universitats
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Comenca el projecte Quantum Spa

Al
i

Al programa Quan-
tum Spain hi participen

25 universitats i centres de
recerca i infraestructures de
14 comunitats autonomes, _, ! ) ; 5’
que col-laboren per poten- ' ' : : '

ciar I'ecosistema espanyol de h.-» |\ Ny o < /7 f

computacio quantica. 2 ¥ - \'“1 y -

. BT §/ /e 4
El projecte esta coordinat per la B S | ks l N '
doctora en computacio quantica ~%_ L S ‘I"E
Alba Cervera Lierta. “" . H - )
Inclou un programa de formacio per als o — S
usuaris potencials de les tecnologies quantiques i y
els diferents nodes de la Red Espanola de Super- | —-= -
computacion (RES). —

A

Preveu la creacio d'algorismes quantics aplicables
a les necessitats de la indistria i el sector piblic.

EI BSC coordina el projecte Quantum Spain, que preveu la construccio i la instal-lacio
del primer ordinador quantic basat en tecnologia europea. Lobjectiu de Quantum
Spain, financgat per la Secretaria d'Estat de Digitalitzacio i Intel-ligencia Artificial, és
crear un ecosistema de computacio quantica solid a Espanya.

El projecte preveu la construccio d’'un ordinador quantic que s'instal-lara a la seu del
BSC-CNS i que, progressivament, s'anira equipant amb xips de diferents
generacions i niUmero de cubits. Es faran servir clbits basats en la tec-
nologia de circuits superconductors i la construccié del hardware
es realitzara en collaboracié amb empreses especialitzades en

aquest sector emergent.

La previsio és que l'ordinador tingui un primer xip de dos cubits
a finals del 2022 i que, progressivament, vagi incorporant no-
ves versions de xips, fins arribar als 20 cubits en 2025.

Quantum Spain també preveu el desenvolupament d‘algoris-
mes quantics aplicables a problemes d'empreses i entitats pu-
mmﬂuu_muldﬂ. i - . SR . ) Z H
N Trameformacién y Reslilencis o ; 7]7  bliques, la creacio d’'un sistema d'accés remot per experimentar
- = amb els nous algorismes i un programa de formacioé per incre-
(=12 T E . . . .
(( Supsrcomputicg mentar les capacitats dels potencials usuaris i dels nodes de la Red
\ i : ¥ Espafiola de Supercomputacion.
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Al servei de |a ciencia
e e 5

Des dels telescopis artesanals de Galileu a I'accelerador

, : . L - 7
de particules de Ginebra, els instruments cientifics han — 7 |
experimentat una gran evolucio tecnologica. |
Amb ells també ha canviat el tipus de preguntes a les | °
quals la ciéencia vol donar resposta. Volem respondre !
guestions sobre fendmens que jano poden observar-se
a simple vista ni amb ajuda d'instruments optics. E

® oL — — 4

supercomputacio?

La supercomputacio permet realitzar experiments cientifics si-
mulant in silico el comportament de l'objecte d'estudi. Reunir
tot el saber sobre aquest objecte en una simulacié informatica
i experimentar amb ella permet reduir costos, evitar patiment
i fer experiments que no es podrien fer en el moén real, perque
serien massa cars, massa perillosos o, simplement, impossi-
bles.

Els supercomputadors son necessaris també per analitzar
grans quantitats de dades, com les que proporcionen els grans
instruments cientifics moderns (acceleradors de particules,
grans telescopis, interferometres, plataformes de seqiencia-
ci6 de genomes, etc.) o la cada vegada més gran quantitat de
dispositius que conformen la Internet de les Coses.

Des de fa alguns anys s’ha demostrat que la supercomputacio
és també la gran aliada de la intel'ligencia artificial, ja que la
seva gran capacitat de calcul facilita I'entrenament d'algorit-
mes i I'extraccio de conclusions a partir de grans quantitats
de dades.

La computacio daltes prestacions és un gran accelerador de
la ciencia i l'enginyeria. La majoria de disciplines cientifiques la
fan servir per ampliar les fronteres del seu coneixement.
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Recerca a MareNostrum 4

MareNostrum 4 ha proporcionat 1.219 milions d’hores de processador durant el 2021. El
80% les han utilitzat investigadors que han aconseguit accés al superordinador a través de

la xarxa d'infraestructures europea Partnership for Advanced Computing in Europe (PRA-
CE) o de la Red Espafiola de Supercomputacion (RES).

Daniel Nobrega Siverio
Coronal Bright Points on the Sun: a study from the
photosphere to the corona.

Sascha Husa
Universitat compact binary coalescence modelling toward LIGO/
Virgo design sensitivity and next generation detectors

% UNIVERSITAT»: Xavier Luri Carrascoso

lit=- BARCELONA  gja: Image parameters determination and
cross match of observations for the fourth Data
Reduction Cycle (DRC-04)

Horacio Pérez-Sanchez
Discovery of SARS-CoV-2 inhibitors through large-scale |
Virtual Screening methods

UCAM

UNIVERSIDAD
CATOLICA DE MURCIA

Emilio Artacho . CIC
Radiation damage on realistic DNA -ﬂaﬂOGUﬂE
models via first-principles methods

Jazmin Aguado Sierra

Validation of an in-silico clinical trial in a @ Saporearauting
. . Center
cardiac population for the assessment of pro- Gentro Nacionai de Supercomputacion
arrhythmic risk of repurposed drugs

Vicent Moliner J ' .LJJELIJ\I\//IEERSITAT
Computer Design of Double Acting Inhibitors
of SARS-CoV-2 Mpro by QM/MM Simulations:
Towards the Design of COVID-19 Antiviral Drugs

MERCATO Mr. Clément Bricaud »
OCEAN SWOP: the Submesoscale-permitting World Ocean
INTIRNATIONAL Project

Cs lc Mireia Peral Millan

= Geodynamic modeling of subduction zones. Case studies:
Western and Central Mediterranean and Andes Cordillera.
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Recerca a MareNostrum 4

TECNICO Dr Jorge Vieira
LISBOA  Acceleration control and superradiance
in laser-plasma accelerators

Prof. Roberto Verzicco
TOR VERGATA  1opNADO - Rotating double diffusive
and Rayleigh-Bénard convection

E

L.

n : 0 9 g Andres Pacheco Pages
._,..,......_ Monte Carlo Simulation for the ATLAS Experiment at
the CERN LHC at the MareNostrum by IFAE/PIC Tier-1

cenwro de Investizaciones M C Simulation for the CMS Experiment at the CERN LHC

Energéticas, Medioambientales
y Tecnologicas

Maria Veronica Ganduglia-Pirovano
Study of Methane Steam Reforming on -~ ( ICP
Ceria-based Bimetallic Ni/Cu Catalysts

Nuria Lopez m
Dynamic behavior of Earth-abundant |C|Q 5
heterogeneous (electro)-catalysts Institut

d’Investigacié
Quimica

Inés Corral Pérez
Photophysical and photochemical validation [
of alien genetic building blocks and U A g;’ ﬁiﬁfﬁﬂfd Auténoma
N-nucleobases ancestors

Servel a investigadors de tot Europa

El superordinador MareNostrum 4 esta a disposicio dels
investigadors de tot Europa. La Red Espafiola de Super-
computacion i la xarxa europea PRACE distribueixen el
80% de la capacitat de calcul. L'assignacio es realitza
mitjangant convocatories obertes, a les quals els inves-
tigadors presenten les seves propostes, que després son
avaluades per comites cientifics experts en les diferents
disciplines. El 20% restant de la capacitat del superordi-

nador esta assignat al BSC. . ..=
. 7 .‘i m——- ol '
g MareNostrum 4 té una potencia maxima de 13,9 petaflops o, el que és el mateix, y
l 13.900 bilions d'operacions per segon.
MareNostrum 4 esta cofinangat pel Programa Operatiu Intel-ligent 2074-2020 i %ﬁ% N
Foraa Fuopsn DEESPANA  DE ECONOMIA
del Fons Europeu de Desenvolupament Regional (FEDER) Sl I -
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Reconeixements a |a recerca

Rosa M. Badia rep el HPDC Achievement Award 2021

Rosa M. Badia, lider del grup Workflows and Distributed Computing, ha rebut el HPDC Achievement
Award 2021 per les seves innovacions en models de programacio parallela basats en tasques,
aplicacions i sistemes de flux de treball i pel seu lideratge en la comunitat de recerca en computacio
dalt rendiment. Badia també ha estat nomenada membre distingida de I'Association for Compu-
ting Machine (ACM), per les seves destacades contribucions cientifiques a I'area de la computacio,
i consellera dACM-Europa.

Markus Donat, nomenat professor ICREA i Premi AXA de la Ciencia del Clima

Markus Donat, colider del grup de Prediccié climatica, ha estat nomenat professor ICREA i ha rebut
el Premi AXA de la Ciencia del Clima, que té com a objectiu reconeixer i premiar els investigadors
per la seva destacada contribucio en la comprensio cientifica i I'adaptaci¢ al canvi climatic.

Toni Gabaldon, nou membre d'EMBO

Toni Gabaldon, professor ICREA i lider del grup IRB Barcelona/BSC-CNS, ha estat nomenat mem-
bre d'EMBO (Organitzacié Europea de Biologia Molecular). EMBO és una comunitat formada per
més de 1.800 prestigiosos investigadors, que promou I'excellencia en les ciéncies de la vida.

Josep Lluis Gelpi, nou catedratic de Bioquimica i Biologia Molecular de la UB

Josep Lluis Gelpi ha estat nomenat nou catedratic de Bioquimica i Biologia Molecular de la Uni-
versitat de Barcelona (UB). Gelpfi és director del Node de Bioinformatica Computacional i lider de
I'equip computacional de I'Institut Nacional de Bioinformatica (INB)/ELIXIR-ES.

Mateo Valero rep el premi d"Honor del Col-legi d"Enginyeria Informatica de Galicia

El director del BSC, Mateo Valero, ha rebut el premi d"Honor del Colexio Profesional de Enxefiaria en
Informéatica de Galicia (CPEIG) pel seu paper impulsor de la supercomputacié a Espanya i Europa i
per ser un dels investigadors mundialment més premiats en el seu camp.

Asun Lera St.Clair, al Grup d’Experts de '’Assemblea Ciutadana per al Clima

Asun Lera St.Clair, assessora sénior al Departament de Ciencies de la Terra, ha estat nomenada ‘
membre del Grup d'Experts independent de I'Assemblea Ciutadana per al Clima, la composicio de
la qual va ser anunciada pel Ministeri per a la Transicio Ecologica i el Repte Demografic.

Salvador Capella assumeix la vicepresidencia de la Societat Espanyola de Bioinformatica
Salvador Capella, lider del grup de I'Institut Nacional de Bioinformatica al BSC, ha estat nomenat
vicepresident de la Societat Espanyola de Bioinformatica i Biologia Computacional (SEBIBC), el
president honorific de la qual és el director de Ciencies de la Vida del BSC, Alfonso Valencia.

Luis Gasco rep el premi extraordinari de tesi doctoral de la UPM

Luis Gasco, investigador de la unitat de Text Mining del BSC, ha rebut el premi extraordinari de
tesi doctoral per la Universitat Politecnica de Madrid, corresponent a I'any academic 2019/20, per
la seva recerca titulada “Explotacié de les TICs en la gesti6 del soroll i la seva influencia sobre la
percepcio ciutadana del soroll”.
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Cap a un ecosistema Open HPC

El BSC porta a la practica la seva visio de computacio d'alt
rendiment (HPC), creant un ecosistema de HPC basat en
hardware i software de codi obert.

|
e

Si bé el software de codi obert no és nou, el hardware de codi obert si que ho és i esta adquirint
un impuls enorme sobre la base que el BSC i els nostres socis estem construint.

2 o

En el nou context tecnologic, algunes de les regles han canviat. S'ha passat d'utilitzar molts tran-
sistors a fer-ne un Us més eficient. Aixd implica que, per complir els requisits de potéencia i rendiment, hem d'especialitzar
el hardware.

Alhora, les tendencies tecnologiques actuals estan canviant la manera com desenvolupem les aplicacions i on les execu-
tem. La pila de software evoluciona i es torna més abstracta, cosa que permet una major productivitat del programador,
en detriment de l'eficiéncia del hardware.

Els llenguatges de programacio i fluxos de treball dalt nivell permeten a experts i cientifics construir les seves propies
aplicacions. | han de dissenyar la pila completa, totes les capes de hardware i software, per complir els seus objectius
de rendiment i potencia (FLOP/W) per a l'exascala, la zetascala i ren-
diments superiors.

Aquest nivell d'integracio no és possible en un ecosistema tancat o
semiobert. Per fer possible aquesta fusio, la plataforma ha d'estar
oberta.

Molts components de la pila de software ja formen part de l'ecosis-
tema de codi obert i es poden modificar. No obstant aixo, fins ara, el
hardware ha estat un ecosistema tancat que impedeix dur a terme un
veritable codisseny de hardware i software.

El Laboratori per
a I'Arquitectura de
Computadors Oberta

El Laboratori per a I'Arquitectura de Computadors Oberta (Labora-
tory for Open Computer Architecture, LOCA) és una iniciativa per fa-
cilitar el desenvolupament d’'un ecosistema HPC basat en software
de codi obert i nou hardware obert. Es un mecanisme per impulsar
la col-laboracié academica i industrial global, la formacio i I'educa-
cid que permetran aguesta revolucio.

ElI BSC disposa d'una combinacié unica d'expertesa en aplicacions
per a diferents ambits, experiencia en disseny i co-disseny de hard-
ware i software i instal-lacions, com MareNostrum, per al desenvo-
lupament de sistemes de HPC. Tenim tots els ingredients per crear
aquest futur i gran part del treball ja esta en marxa, amb cada cop
més impuls i reconeixement global.
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La ruta de hardware de codi
obert del BSC

Des de fa poc hi ha una opcio de hardware de codi obert viable basada en el set d'instruccions
d’arquitectura (ISA) obert RISC-V que fa possible crear un ecosistema de HPC obert.
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CARRRRRARE AN ARAN AN NRAE
Hi ha dos eixos principals en el desenvolupament de hardware: CPUs (Unitats Centrals de
Processament) i acceleradors. Tots dos poden beneficiar-se de la investigacié basada en un ISA obert, ja que permet
afegir extensions i mantenir una compatibilitat basica amb el software existent.

—

En recerca, el desenvolupament de prototips proporciona resultats de més qualitat, més facilitats per a la transferéncia
de tecnologia i un coneixement tecnologic general que és fonamental per resoldre els desaflaments futurs del HPC, la
intel'ligéncia artificial, 'aprenentatge automatic i I'aprenentatge profund.

Hem iniciat la ruta cap al hardware de codi obert desenvolupant diferents nuclis de CPU i acceleradors. Estem adop- J
tant un enfocament pragmatic, desenvolupant nuclis simples i perfeccionant les CPU des del punt de vista de les seves
capacitats i en nodes de tecnologia de silici cada cop més petits.

Com mostra la figura a continuacié, vam comengar la familia de nuclis Lagarto, fabricats al maig de 2019, amb un
procés simple que pot emetre una instruccio per cicle de rellotge en ordre de programa. Al mateix temps, vam des-
envolupar un processador vectorial (VPU), que es va fabricar el marg de 2021, amb diversos socis que participen a la
European Processor Initiative (EPI SGAT). Posteriorment, vam combinar les capacitats del nostre primer processador
Lagarto amb la VPU per crear DVINO, que es va construir al juliol de 2021. El processador de tercera generacié es diu
Sargantana i es fabricara el 2022. Tenim molts més processadors i acceleradors encara per arribar, de projectes com
DRAC, eProcessor, the European PILOT i EPI SGA2.

Accelerators

EPI EUPILOT
SGA2

—

EPI EUPILOT
SGA2

CPUs

Cinco
Ranch J

COMPLEXITY

DVINO

2020 2021 2022 2023 2024 2025 2026
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Publicacions destacades

La naturalesa multidisciplinaria del BSC es fa evident a 'ampli ventall d'arees sobre les
quals els seus investigadors publiquen articles cientifics.

A sota, una seleccio de les publicacions més destacades del 2021.

Morrigan: A Composite Instruction TLB Prefetcher

Aquest article és el primer que demostra que les carregues de treball dels centres de
dades i servidors pateixen una severa degradacio del seu rendiment a causa del cost de
traduccidé de la direcci¢ d’instruccié. Proposa un nou prefetcher de TLB dirigit a adreces
d'instruccio, que proporciona una millora del rendiment mitja del 7,6%. G. Vavouliotis, L.
Alvarez, B. Grot, D. Jiménez i M. Casas. Proceedings of the 54th Annual IEEE/ACM Inter-
MICRO 2021 national Symposium on Microarchitecture (MICRO). Association for Computing Machi-
nery, Nueva York, NY, USA, 1138-1153.

VIA: A Smart Scratchpad for Vector Units with Application to Sparse Matrix Com-
putations

Presentacio de la nova Arquitectura Vector Indexada (VIA), que accelera les aplicacions
amb patrons d'accés a la memoria, com ara calculs matricials dispersos. L'acceleracio
s'aconsegueix gracies a un bloc de notes intel-ligent estretament acoblat a les unitats
funcionals vectorials dins del nucli. J. Pavon, |. Vargas-Valdivieso, A. Barredo, J. Marimon,
M. Moreto, F. Moll, 0.S. Unsal, M. Valero I A. Cristal. International Symposium on High-Per- HPCA 2021
formance Computer Architecture (HPCA), pp. 921-934. Febrer 2021.

Time-resolved emission reductions for atmospheric chemistry modelling in Eu-
e rope during the COVID-19 lockdowns

Lestudi quantifica les reduccions a les emissions primaries a causa dels confinaments
per la COVID-19 a Europa, considerant factors de reduccio de l'activitat que varien per
font, pais i dia i dades meteorologiques. M. Guevara, O. Jorba, A. Soret, H. Petetin, D.
Atmospheric Bowdalo, K. Serradell, C. Tena, H. Denier van der Gon, J. Kuenen, V.-H. Peuch i C. Pérez

Chemistry Garcia-Pando. Atmospheric Chemistry and Physics, 21, 773-797.
and Physics

Engagement, involvement and empowerment: three realms of the coproduction
framework for climate services

Aquest article presenta un marc de coproduccid transdisciplinari, per ajudar a establiruna [
interficie fluida i eficag entre els cientifics i les parts interessades en els serveis climatics. 4
D. Bojovic, A.L. St. Clair, I. Christel, M. Terrado, P. Stanzel, P. Gonzalez i E.J. Palin. Global "
Environmental Change, 64, 10227. Global Environmental Change
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One qubit as a universal approximant

En aquest treball mostrem, per primera vegada, com entrenar un sol cubit per fer ope-
racions matematiques arbitraries. El procés d'entrenament es fa amb dades reals en un
simulador i es transfereix i verifica en un dispositiu Quantum operatiu, que esta basat en
tecnologia superconductora. A. Pérez-Salinas, D. Lopez-NUfez, A. Garcia-Saez, P. Forn-
Physical Review A Diaz, 1 J. |. Latorre. Physical Review A. Juny 2021.

Large eddy simulation of aircraft at affordable cost: a milestone in CFD Konrad

Aquesta investigacio sorgeix d’'un dels problemes del Gran Desafiament a les aerocien-
cies Computacionals, identificat per la NASA, sobre I'is de Dinamica de Fluids Compu-
tacionals com a eina clau per al disseny d'aeronaus. Larticle comprova que és viable
complir els requisits de precisio i assequibilitat utilitzant la simulaci¢ de grans remolins TG
en arquitectures informatiques modernes. Konrad A. Goc, Oriol Lehmkuhl, George |. Park, rl.w &Eghgﬁcs
George |. Park, Sanjeeb T. Bose, Parviz Moin. Flow 2021.

The impact of non-additive genetic associations on age-related complex diseases

Larticle demostra com GUIDANCE, una estrategia d'analisi del genoma proposada des
del BSC que inclou mdltiples panells de referencia i I'analisi del cromosoma X, augmenta
la identificacié de variants genétiques i permet conéixer millor I'arquitectura genética de
malalties complexes. M. Guindo-Martinez, R. Amela, S. Bonas-Guarch, M. Puiggros, C. Sal-
voro, |. Miguel-Escalada, C.E. Carey, J.B. Cole, S. Rueger, E. Atkinson, A. Leong, F. Sanchez,
nature C. Ramon-Cortes, J. Ejarque, D. S. Palmer, M. Kurki; FinnGen Consortium, K. Aragam, J.
COMMUNICATIONS \- —— (. Florez, R. M. Badia, J. M. Mercader, D. Torrents. Nature Communications. Abril 2021.

Simulating SARS-CoV-2 epidemics by region-specific variables and modeling
contact tracing app containment

Mitjangant un model epidemiologic de COVID-19 SIR ampliat, es mostra en quin grau el
rastreig de contactes per aplicacions mobils pot mitigar I'epidemia, a diferents escenaris de
densitat de poblacié, mobilitat i fraccions d’'usuaris. A. Ferrari, E. Santus, D. Cirillo, M. Pon-
ce-de-Leon, N. Marino, M. T. Ferretti, A. Santuccione Chadha, N. Mavridis, A. Valencia. NPJ
Digital Medicine. Gener 2021. npj | digital medicine

= =)
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TIGER: The gene expression regulatory variation landscape of human pancreatic
islets

Larticle presenta TIGER, un recurs complet de dades genomiques d'illots pancreatics, que
permet una exploracio integradora sobre com la variacio genetica afecta la funcio dels
; llots i propicia avengos terapeutics i medicina de precisio per a la diabetis tipus 2. L. Alon-
g § so, A Piron, I. Moran, M. Guindo-Martinez, S. Bonas-Guarch, G. Atla, I. Miguel-Escalada,
Pt Yo L R. Royo, M. Puiggros, X. Garcia-Hurtado, M. Suleiman, L. Marselli, J. L. S. Esguerra, J. V.

Cell Reports Turatsinze, J. M. Torres, V. Nylander, J. Chen, L. Eliasson, M. Defrance, R. Amela; MAGIC,
H. Mulder, A. L. Gloyn, L. Groop, P. Marchetti, D. L. Eizirik, J. Ferrer, J. M. Mercader, M. Cnop,
D. Torrents. Cell Reports. Octubre 2021.
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Recerca aplicada & Innovacio

Participacio activa del BSC en els estudis per a la cimera
del clima i el debat sobre las mesures que cal prendre

El BSC ha tingut un paper molt actiu en els preparatius de la cimera mundial sobre el canvi climatic i la divulgacié de
mesures a prendre per mitigar la crisi. El director del departament de Ciencies de la Terra, Francisco J. Doblas-Reyes,
ha coordinat un dels informes del Panell Intergovernamental del Canvi Climatic (IPCC), 'organisme de les Nacions
Unides que proporciona als liders mundials els informes cientifics per donar suport a la seva presa de decisions, i ha
tingut un paper important en la divulgacio, al nostre pais, de I'estat de 'emergéncia climatica i les accions necessaries

per mitigar-la.

Durant el 2021 els investigadors d'aquest departament han publicat diversos

articles sobre com millorar els models que serveixen per predir els efectes del
canvi climatic i els que cal esperar de l'escalfament del planeta. Per part seva, =
la investigadora Asun Lera St. Clair ha estat nomenada membre de [Assem- "—“‘ﬁ "
blea Ciutadana per al Clima, una de les linies d'acci¢ prioritaries de la Declara- = »
ci6 davant de 'Emergéncia Climatica i Ambiental a Espanya, consagradaala

Llei de Canvi Climatic i Transicié Energetica.

El canvi climatic pot provo-
car un augment de les pre-
cipitacions a Europa

Les precipitacions a Europa
durant I'epoca hivernal podrien
augmentar al voltant d'un 20%
els propers 30 anys si es manté
el nivell actual d'emissions de gasos

amb efecte d’hivernacle.

Aquesta és la conclusio d’un nou estudi realitzat pel
BSC-CNS en collaboracié amb el servei meteorolo-
gic del Regne Unit, Met Office. La investigacio s’ha
basat en nous models climatics de resolucié molt
alta amb un grau de realisme superior als tradicio-
nals. Els resultats del nou estudi tenen implicacions
importants per a l'avaluacié dels riscos del canvi
climatic en moltes activitats socioeconomiques, in-
closa la gestio de I'aigua, els assentaments, la nave-
gacio, el comerg i la producci¢ d’energia eolica.

)

—

Les simulacions demos-
tren que les restriccions
del transit a Barcelona son
insuficients per complir
amb la legislacio europea
de qualitat de I'aire

Un estudi del BSC realitzat amb di-
ferents models de simulacié desenvo-

lupats al centre ha demostrat que les mesures de
restriccio del transit que s'apliquen actualment a la
ciutat de Barcelona son insuficients per complir els
estandards de qualitat de I'aire imposats per la Unio
Europea per preservar la salut dels ciutadans.

Segons l'estudi, cal reduir la circulacié de vehicles
privats com a minim un 25%, ja que I'impacte de la
Zona de Baixes Emissions no és suficient i les mesu-
res de restriccio de I'espai destinat als vehicles, com
les superilles o I'urbanisme tactic, tenen un efecte
rebot a la qualitat de l'aire de les zones adjacents.
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El BSC coordina la definicio de l'estrategia europea
de dades sanitaries

El BSC és un dels dos coordinadors de HealthyCloud, el projecte encarregat de definir I'es-
trategia del futur NUvol Europeu de Recerca i Innovacié Sanitaria. El seu objectiu és generar
directrius, recomanacions i especificacions per crear repositoris de dades distribuides a tot

Europa.

La comunitat investigadora considera que aquests repositoris son basics per donar suport tant a la recerca en salut
com a l'assisténcia sanitaria a tots els nivells: des de la salut publica a la medicina personalitzada.

HEALTHYCLOUD

‘Haalth Resgarch & Innovation Cloud

L"agenda estratégica haura de tenir en compte la inclusié d"aspec-
tes etics, legals i socials i també les solucions tecnologiques per
facilitar 'analisi de dades sanitaries distribuides a nivell europeu.

Al projecte participen 21 organitzacions d'11 paisos i esta obert a
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Creada la base de dades

més gran sobre illots pan-

Pt W\ creatics, claus a la diabetis
tipus 2

“" EI BSC, el Broad Institute de Bos-

iE =) Pﬁ' ton i la Université Lliure de Bru-

xelles han creat i posat a disposi-

cio de la comunitat cientifica TIGER, un

repositori de dades gendmiques, transcriptomiques i

epigenetiques d'illots pancreatics, uns grups de cel-lu-

les sospitosos de contribuir a la diabetis tipus 2. Per

crear aquest repositori es va haver d’'harmonitzar una

gran quantitat de dades i desenvolupar nous métodes

estadistics per analitzar les diferencies en I'expressio
genica entre individus.

la participacio d’entitats sanitaries, academiques, administracions,
empreses i organitzacions de pacients, ciutadans i professionals.

Nou metode d'intel-ligén-

. e . 14
cia artificial per caracterit- e *_t
zar malalties rares - D

—— ¥it
Investigadors del BSC han = :“T_ -
9 T ¥

creat una nova metodologia, -

basada en xarxes multicapa,

per caracteritzar malalties rares.

La majoria de les malalties rares sén
genétiques perd, en ser poc freqients, el seu estu-
di és complex, ja que només es disposa de mostres
petites que impedeixen conclusions estadisticament
fermes. Aquesta nova tecnologia permet interpretar
la base molecular de les malalties, partint de molts
pocs casos i obre noves portes a la investigacio.

Enzims per impulsar la fabricacio de teixits, cosmetics i productes de ne-
teja menys contaminants

El BSC esta desenvolupant noves eines computacionals per fomentar el desen-
volupament d'enzims que contribueixin a la fabricacié de productes quotidians
menys contaminants. Aquestes eines combinen técniques de modelitzacié mole-
cular i intel-ligéncia artificial per seleccionar les proteines més adequades per a la
produccio de teixits, cosmetics i productes de neteja. Estudis recents asseguren
que I'is d’enzims per a la fabricacio d’aquests productes reduiria a 42 milions de
tones anuals les emissions de CO,,.
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Recerca aplicada & Innovacio

EUROfusion confia al BSC la creaci6 d'un Centre de
Computacio Avangada per accelerar I'energia de fusio

EUROfusion, el consorci format per 28 paisos per fer realitat I'energia de fusio, ha confiat al
BSC la creacio i la gestio d'un dels cinc Centres de Computacié Avangada que donaran
suport als cientifics experimentals que treballen en el desenvolupament d’aquesta

nova font d’energia per generar electricitat.

L'energia de fusio, neta i lliure de riscos, es basa en els processos que impul-
sen la produccio d'energia a les estrelles i és una de les principals apostes
de la comunitat cientifica per reduir drasticament les emissions de CO,
associades a la generacio d'electricitat.

Més de 150 centres de recerca i empreses estan treballant en les inves-
tigacions de EUROfusion, que combinen experiments amb simulacions
per reproduir als reactors les reaccions entre isotops d’hidrogen que te-
nen lloc al nucli del Sol. La complexitat i nivell de detall que exigeixen
aquestes simulacions requereixen hardware i software molt sofisticat i
han posat en relleu la necessitat de comptar amb el suport de centres
avancats de computacio.

i I'energia eolica

combustio per al transport.

Pronostics diaris per ajudar les autoritats en la gestio de I'emer-
gencia provocada pel volca de La Palma

El BSC ha col-laborat en la gestio de I'emergencia provocada per l'erupcio
del volca de La Palma, posant a disposici¢ de les autoritats la capacitat del
superordinador MareNostrum 4 per fer prediccions diaries dels moviments
de les emissions del volca.

Aquests pronostics, de periodicitat diaria, s’han dut a terme a partir d'una
col-laboracio entre el Consejo Superior de Investigaciones Cientificas
(CSIC) i el BSC. El seu objectiu ha estat ajudar les autoritats en la presa
decisions destinades a limitar els danys provocats per I'erupcio.

Supercomputacio per a la industria del transport, el petroli, el gas

Investigadors del BSC han collaborat en el desenvolupament d'eines
avangades per estudiar I'is de combustibles renovables en els futurs sis-
temes de transport sostenible. Per aix0, s’han combinat les tecnologies
d’automocié amb els requisits de combustible actuals i futurs, tant en el
marc de simulacions a exaescala de motors de combustio com en experi-
ments controlats. Aquesta investigacio s'ha dut a terme al projecte ENER-
XICO, centrat en el desenvolupament de solucions de software de simu-
lacio avangada per a les industries del petroli i gas, I'energia eodlica i la
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Neix MarlA, el primer model massiu d’intel-ligencia
artificial de la llengua espanyola dacces obert

ElI BSC ha creat MarlA, una familia de models de la llengua espanyola d'accés obert, perque
els desenvolupadors d'aplicacions, empreses, grups de recerca i la societat en general el
puguin fer servir en infinitat d'usos.

MarlA s’ha construit a partir del patrimoni documental digital de la Biblioteca
Nacional d'Espanya, que rastreja i arxiva les webs elaborades en espanyol.
. El seu model de més volum i capacitat, el GPT-2 large, ha situat la llengua
espanyola al tercer lloc dels idiomes que disposen de models massius
_ d'accés obert, després de l'angles i el mandari.

_ \ Amb MarlA es poden desenvolupar aplicacions amb capacitats molt
diverses, com ara classificar documents o crear correctors o eines de

traduccié. També es pot utilitzar per fer resums automatics, simplificar
redactats complicats a la mida de diferents perfils d'usuari, generar pre-
guntes i respostes, mantenir dialegs complexos amb els usuaris i, fins i tot,
redactar textos complets (que podrien semblar escrits per humans), a partir
d’un titular o un petit nombre de paraules.

El projecte MarlA segueix en marxa amb el desenvolupament de noves versions especialitzades en diferents arees d'apli-
cacio, incloent-hi biomedicina i legal, i ha estat finangat per la Secretaria d'Estat de Digitalitzacio i Intel-ligencia Artificial.

El BSC elabora una base de dades per a la traduccié automatica del
llenguatge de signes gracies ala lA

Amanda Duarte, estudiant de doctorat i investigadora del BSC, ha elaborat
How2Sign, una extensa base de dades per a la traduccié automatica del
llenguatge de signes amb IA. How2Sign conté més de 80 hores de videos
amb interprets del llenguatge de signes america (ASL) i tres gravades en
un estudi amb 510 cameres per reconstruir la postura 3D dels intérprets.
How?2Sign és un recurs obert perqué investigadors tant del camp del pro-
cessament del llenguatge natural com els de visié per ordinador segueixin
avangant a l'area del llenguatge de signes.

Investigadors del BSC apliquen tecniques de supercomputacio per
reduir el consum energetic del blockchain

El BSC col-labora amb la fundacié Ethereum per posar en marxa, el 2022,
un nou sistema de blockchain, que té previst augmentar fins a mil vegades
la capacitat de transaccions per segon i alhora reduir fins a 500 vegades
el consum energetic actual. Per aix0, s’ha creat Kumo, un rastrejador del
tipus aranya (crawler), que recopila informacié dels aspectes més diversos
relacionats amb la creacio de les cadenes de blocs i s'estan analitzant in-
formacions per assegurar la disponibilitat, la fiabilitat i I'eficiencia de les
dades emmagatzemades a la cadena.
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Descubreix-nos

Festival Barcelona Deep Collage: Jornades de portes
obertes i activitats per celebrar el nou edifici

El BSC ha volgut compartir la seva alegria de tenir un nou edifici corporatiu organitzant unes jornades obertes amb
activitats per a tots els publics. Els ciutadans van tenir l'oportunitat de visitar el BSC-REPSOL Building, recorrent els
espais que albergaran MareNostrum 5 i la capella on es troba MareNostrum 4.

La cita vaincloure el Festival Barcelona Deep Collage, una trobada de cientifics, artistes i ciutadans, per
expressar les seves experiencies durant la pandemia de COVID-19 i les interaccions entre ciencia,

! \ tecnologia i vida quotidiana que aquest episodi ha posat de manifest. El festival va reunir tallers
n de collage per a nens i adults, actuacions musicals i teatrals, xerrades sobre ciéncia i tecnologia

i una exposicio amb collages d'artistes i estudiants d'art i la col-laboracié especial d'ED: un pro-

i- grama d'intel-ligéncia artificial desenvolupat al BSC que va fer els seus propis collages, inspirat
= en les obres dels artistes. Unes 700 persones van gaudir d’aquestes activitats, organitzades en
col-laboracié amb la Societat Barcelonina del Collage i amb el suport de I'Ajuntament de Barcelo-
na, el Ministeri de Ciencia i Innovacio i el Programa Barcelona Cocapital Cultural i Cientifica.

Primera edicio de les BSCTech Hackathons
El BSC ha posat en marxa les BSCTech Hackathons, amb
lobjectiu d'experimentar amb eines desenvolupades al BSC
i investigar com poden ser Utils per afrontar els reptes in-
formatics del futur. Les BSCTech Hackathons es van dur a
terme del 25 doctubre al 4 de novembre i van consistir en BSCTGCh HaCkathonS 2021
tres activitats: la "Hackathon GPU BSC-NVIDIA pera HPCi Qi T EEEREE T RN YT |
IA" MNHACK21: 3rd MareNostrum Hackathon” i “Arm-BSC
Hackathon”. A totes tres, els participants van utilitzar el supe-
rordinador MareNostrum 4.

Visites online per a instituts de tot Espanya
El 2020, a causa del confinament, el BSC va comencar a
oferir visites online per a instituts de secundaria. El 2021
aquestes visites s'han consolidat, ja que son una bona
alternativa perque els joves, especialment els de fora de
Barcelona, puguin coneixer el superordinador MareNos-
trum i la investigacio que es fa al BSC. Instituts de tot Es-
panya s'interessen per aquesta activitat i, mes a mes, la
demanda creix.
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