Supercalculos para la ciencia espanola

En tres anos, 400 proyectos se benefician del supercomputador ‘Mare Nostrum’
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JPuede una gran instalacitn de
supercomputacion acelerar la
actividad cientifica de un pais co-
ma Espafin? Tras easl tres afios
en servicio, el supercomputador
Mare Nostrum del Bareelonn Su-
percomputing  Center/Centro
Macional de Supercomputacion
(BSC) ha permitido desarrollar
400 proyectos cientificos de di-
wersa indole.

JPara qué sirve este gigante
e metal y silicio que ha invadi-
o unaantigua capilla de la Uni-
versidad Politéenica de Catalu
fia (UPC)? Gracias a su gran ca-
pacidad de cdlculo, los cientifi-
o8, desde sus ceniros de investi-
wacion, pueden realizar comple
Jas simulaciones. Se estudia des-
de el funcionamiento del cora-
zon de un paciente a la forma-
i del universo, la forma tridi
menstonal que pueden adquirir
las proteings o el prondstico de
la contaminacion armosférica
«n Europa,

Inaugurade en jullo de 2005,
Mare Nostrum ha sido impulsa-
do v es gestionado por un cons
sorcio formado por ¢l Ministe-
rio de Educacion y Ciencia, la
Generalitat de Catalufia y la
UPL, gue corren con todos los
sastos. “Por ver primera, los
cientificos cspanoles pueden ac-
ceder a una gran capacidad de
aiilenlo informitico como herra-
mienta para investigar sin tener
due recurrir, con grandes difi-
«cultades, 8 equipes en el extran-
Jjere” afirma Francese Subirada,
director adjunto del BSC.

Grandes compafiias como
IBM, que proporciona la teenolo-
ia de la maquina, ¥ Microsoft
han apostado por desarrollar la
supercomputacidn del futuro en
Espafta con Investigadores del
BSC. De rebote, se ha atraido ta
lento: 180 investigadores de 23
paises trabajan en el ceniro e
incluso algunas compaiias co-
mao Repsol, Airbus y Gas Natural
CONTrATAN o8 recursos.

Cuande se estrend, €n mavo
de 2005, Mare Nostrum cra la
cuarta miquina mds rdpida del
planets; shora sdlo es la novena,
8 pesar de duplicar su potencia
con 10,240 nucvos chips cn no-
viembre de 2006 hasta los 94,21
teraflops (94,21 billones de cdl-
culos por segundo). Los 4812
«chips antiguos sc reciclaron y sc
reparticron cn cinco nuevas su-
percomputadores de menor po-
tencia que se instalaron en el
CeSViMa (Centro de Supercom
putacion ¥ Visualizacion de Ma-
rid), el Instituto de Astrofisica
e Canarias y [as Universidades
e Cantabria, Milaga y Zarago-
. que, sumados 4l Mare Nos
trum constituyen la Red Espafio-
la de Supercomputacion (RES).

Algunas voces critican los su-
percomputadores porgue son
muy caros comparades con las
redes Grid. en las que miles de
equipos, desde PC a grandes or-
denadores, ofrecen parte de su
tiempo para caleular indepen-
dientemente y luego volcar los

‘Mare Nostrum’
ha bajado del
cuarto al noveno
puesto mundial

Un comité de
expertos selecciona
los proyectos que
usaran la maquina

resultados via Internet. Sin em-
bargo, no pueden trabajar al
mismo tiempo como los miles
de chips de un supercomputa
dor, "Aplicaciones de gran com-
plejidad que exigen resolver un
gran ndmero de variables, co
me el estudio de proteinas, silo
son factibles de simular en su-
percomputadores”, ascgura Su-
birada.

Las instalaciones de la RES
trabajan pricticamente las 24
horas de los 365 diss del afo.
Cada cuatrimestre, un comité
de 44 expertos selecciona los
mejores provectos cientificos
que usaran alguna de las magui
nas, Por ejemplo, en el periodo
que v de octubre de 2007 a enc-
ro de 2008 se asignaron un total
de 20 millones de horas de com-
putaciin a 87 provectos de inves
tigacidn.

El grupo de Javier Jiménez
Sendin, de la Universidad Poli-
técnica de Madrid, ha estudindo
durante més de tres afos en el
Mare Nostrum la turbulencia en
la capa limite que sc desarrolia
a una distancia de un milimetro
de la superficie del ala de un
avidn, Ha trabajado para Airbus

para encontrar l|a mejor manera
de pintar la superficie del ala,
“de forma que la resistencia de
1as Mibras que estarian alineadas
con el Mujo de aire se reduzea
alrededor del 10% y permita un
ahorro de combustible del 6%, y
POr LANIO UNE MENOT contamina-
cion”, Este modelo informdtico
esta siendo utilizade actualmen-
te por numerosos investigado-
res. Abora quieren simular los
flujos de aire mis alejados de la
pared del avién, “En cinco
afos”, espera Jiménez Sendin,
“debemos ser capaces de calou-
lar Ia capa limite de un avion
completo con una resolucion la-
gicn, sin ninguna aproxima-
cion”

Carme Rovira, investigadora
del Pargue Cientifico de Barcclo-
na, trabaja en la simulacidn
cuantica de procesos bioldgicos
en los que se forman o rompen
enlaces quimicos. "Con ¢l Muore
Nostrum tratamos de entender
€l mecanismo de accidn de fir-
macos contra la tuberculosis co-
mo la isoniazida (INH), que a ve-
ces no o5 cfectiva debido a las
mutaciones en el gen que codifi-
ca la enzima catalasa-peroxida-
sa, que activa el firmaco, lo que
da lugar a casos de tuberculosis
resistenie”. En colaboracion con
cientificos de los Instimtos de
Biologia Molecular v de Investi-
gacion Biomédica de Barcelona
y de la Universidad de Manitoba
[Canadd} sc espera poder dise-
finr nuevos firmacos y variantes
de la enzima.

Cientificos del programa con-
junto de investigacion en biolo-
@ia computacional del BSC y ¢l
Instituto de Investigacidn Blo-
médica y del Instituto Nacional
de Bioiformdtica han determi-

Pronostica

la contaminacion
atmosférica

en Espana

Preparan un
supercomputador
100 veces

mas potente

nado la existencia de un codigo,
hasta ahora oculio, que juegn un
papel clave en la regulacidn de
la expresidn génica, afirma el in-
vestigndor Modesto Orozeo,

El investigador y fundador
del Instiuto de Teenologia Gui-
mica de Valencia, Aveling Cor-
ma. trabaja con el More Nos-
trum en la simulacion de estruc-
turas de nanoparticulas de oni-
dos metdlicos para redisefiar
materiales a los que proporcio

&n una antigua capilla de Ia Universidad Politécnica de Catalufia. | susauns sicz

funcion de la memoria de fraba-
jo, explica el investigador Albert
Compte. “Pueden ser pistas para
que otros cientificos traten de
solucionar disfunciones en la
memoria de trabajo, que esta
asociada tanto @ un elevado ni-
vel de inteligencia como a la es-
quizofrenia”, explica.

Gustavo Yepes, de fa Universi-
dad Autonoma de Madrid, simu-
la en Mare Nostrum la [orma-
cién y I evolucion de galaxias,
climulos de galaxias, superci-
mulos de galaxias, regiones va-
cigs de galaxias, ele.. en diferen-

150 millones de afios oz y L5
millones de afos luz de lada.
Uno de sus actuales retos es el
estudio de In formacién de las
primeras galaxias en ¢l Univer-
50, cuando dste tenia menos de
1000 millones de afies de vida.

Mare Nostrum aun tendra
una nueva ampliacion, antes de
la llegada del futuro supercom-
putador Mare Incognito, hacla
2011, una midquina con 100,000

NAT NUEVOS COmpoT -
talizadores, Fstas investigacio-
nes pueden tener implicaciones
en el desarrollo de productos far-
macéuticos, explica Corma

El Instituto de Investigacio-
nes Biomédicas en Barcelona es-
tdia por medic de modelos
compuiacionales de qué forma
las redes neuronales en la corte
xa cortical estarian conectadas
para desarrollar una tarea con-
creta, tarea que realiza ln deno-
minada memoria de trabajo.
Tras 500.000 horas de ciloulos
han simulade 2.000 redes neuro-
nales ¥ mediante algoritmos ge-
néticos proplos se ha obtenid

proc es de mueva genera-
cion y una velocidad de caleulo
de 10 petaflops, 100 veces mis
potente gue el actual eguipo.
IBM ha llegado & un acuerdo
con el BSC para desarrollar la
nueva magquing, en la que invier-
te cinco millones de enros,

Un equipo de 40 investigado-
res del BSC, liderados por Jesis
Labarta, trubaja en el desarrolio
del nuevo ordenador para que
lns aplicaciones cientificas pue-
dan funcionar con ese elevado
niimero de chips. También debe
ran reducir el consumo energéti-
co del nueva: Mare Nostrum cn-
gulle 10 ala hora, lo

una veintena de redes de neuro-
nas que podrian ser o base de la

que cuesta 1,2 millones de euros
4l afio.



