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Resum

Aquest article descriu el servei de supercomputacio que proporciona el Consorci de Serveis Universitaris de Catalunya
(CSUC) a la comunitat académica i de recerca. Repassa breument les activitats del Consorci, els projectes i usuaris que
utilitzen aquest servei i el tipus de simulacions cientifiques que s’hi porten a terme. A més, es fa un repas dels projectes de

fisica i dels nous reptes en supercomputacio al Consorci.
Doi: http://dx.doi.org/10.2436/20.2001.01.1

1 Introduccio

El Consorci de Serveis Universitaris de Catalunya (CSUC)
té com a objectiu compartir o mancomunar serveis aca-
demics, cientifics i de gestié de les seves entitats consor-
ciades, per aconseguir millorar-ne l'eficacia i l'eficiencia
potenciant les sinergies i les economies d’escala. Entre
I'ampli ventall de serveis que ofereix destaca el servei de
supercomputacié, que permet, entre d’altres, fer predic-
cions climatologiques precises i fiables, fabricar nous pro-
ductes amb materials més resistents i flexibles, coneixer
I'origen de l'univers i de la vida, o predir I'impacte de l'es-
ser huma en el medi ambient.

El CSUC disposa de supercomputadors amb diferents
arquitectures i de nombrds programari especialitzat per
satisfer les necessitats ben diverses de calcul cientific dels
usuaris. També els dona suport tecnic i cientific, de mane-
ra que constitueix un servei integral de supercomputacié
que a més d’oferir la infraestructura també dona assisten-
cia tant tecnica com cientifica.

2 CSUC, nou consorci de serveis universitaris

El CSUC va néixer el gener de 2014 com a conjuncié de les
trajectories del Centre de Serveis Cientifics i Académics
de Catalunya (CESCA), antic Centre de Supercomputacio
de Catalunya, que al llarg de 22 anys havia prestat serveis
relacionats amb les infraestructures TIC, i del Consorci de
Biblioteques Universitaries de Catalunya (CBUC), que ho
havia fet al llarg de 18 anys en I'ambit de les biblioteques.

Aquest Consorci esta format per deu universitats (UB,
UAB, UPC, UPF, UdL, UdG, URV, URL i UVic-UCC) i la Ge-
neralitat de Catalunya. Té com a missio detectar, dissenyar
i executar de manera col-laborativa projectes compartits
gue permetin a les universitats catalanes augmentar la seva
eficiéncia. Perque les universitats catalanes poden ser molt
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més eficients a base de compartir serveis i infraestructures
sense que aixd els hagi de ser cap obstacle per preservar
la seva personalitat, mantenir la seva autonomia, perseguir
I'excel-léncia i continuar competint entre si.

2.1 Breu historia

El 10 de desembre de 2013 es va aprovar la creacio del Con-
sorci de Serveis Universitaris de Catalunya (CSUC) per im-
pulsar 'eficiencia en la gestié de les universitats catalanes a
través de la cooperacié i la coordinacié amb I'objectiu fona-
mental de compartir o mancomunar serveis académics, ci-
entifics, bibliotecaris, de transferéncia de coneixement i de
gestié de les entitats consorciades per potenciar sinergies.

Aquest Consorci, creat a iniciativa de la Generalitat de
Catalunya, fusionava dos consorcis que, fins aleshores, ha-
vien treballat promovent i oferint serveis consorciats en els
ambits TIC (CESCA) i bibliotecari (CBUC), alhora que incor-
porava noves linies d’activitat, com ara les compres conjun-
tes, i qualsevol ambit en que la col-laboracid i la comparti-
ci6 poguessin beneficiar el sistema universitari i de recerca.

A principis dels noranta, la Generalitat de Catalunya ha-
via impulsat la creacio del CESCA, aleshores sota la denomi-
nacio de Centre de Supercomputacié de Catalunya, a través
de la llavors Fundacié Catalana per a la Recerca i amb la
col-laboracid de les universitats i el CSIC. Aquest Centre ha
estat reconegut com a instal-lacié cientifica i tecnica singu-
lar (ICTS, 2000) i ha rebut la Placa Narcis Monturiol (2001).

El CESCA va ser creat amb l'objectiu de compartir una
infraestructura de calcul d’altes prestacions que la comu-
nitat cientificotécnica necessitava per desenvolupar la
recerca en diverses arees de coneixement, com ara la qui-
mica teorica, la meteorologia o I'astrofisica. Aquest servei
es va comencar a prestar amb un IBM 3090 i un Cray X-MP.
Més tard, i per al camp de les ciencies de la vida, es va
crear un servei de cerca de farmacofors (actual Servei de
Disseny de Farmacs).
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Els seus serveis es van estendre a les comunicacions,
amb la creacio de I'Anella Cientifica I'any 1993, una xarxa
de transmissio de dades d’alta velocitat que va ser pionera
a Europa. Lany 1999 es va crear el Punt Neutre d’'Internet
a Catalunya (CATNIX) per afavorir 'intercanvi de trafic en-
tre els diferents proveidors d’Internet.

Lany 2001 es va estrenyer la col-laboracié amb el CBUC
perqué van posar en marxa conjuntament Tesis Doctorals
en Xarxa (www.tdx.cat), el primer de diversos repositoris
digitals creats per incrementar l'accessibilitat i la visibilitat
dels continguts de les institucions que hi participen.

Per emfatitzar el suport i els serveis TIC que s’oferien
a les universitats catalanes, I'any 2009 es va impulsar una
serie de serveis comuns d’administracié electronica: pla-
taforma de vot, de registre telematic d’entrada i sortida,
d’arxiu i preservacié de documents digitals, etc.

D’altra banda, el 1996, després de diversos anys de
treball conjunt de les biblioteques universitaries i amb
la finalitat inicial de posar en marxa el Cataleg Col-lectiu
de les Universitats de Catalunya (CCUC), es va crear el
CBUC. Aquest consorci estava integrat per les universitats
publiques i per la Biblioteca de Catalunya. Des de la seva
creacio, pero fins i tot en els treballs previs de preparacio
del cataleg, que es remunten a principis dels noranta, el
CBUC havia treballat per millorar els serveis bibliotecaris
a través de la cooperacio, no només amb les institucions
consorciades, sind també amb nombrosos membres asso-
ciats i col-laboradors que han participat i s’han beneficiat
dels seus serveis.

Immediatament després de la seva creacid, es va con-
siderar que era possible i beneficids organitzar un pro-
grama de préstec interbibliotecari. En aquest sentit, i des
de l'any 1997, el CBUC havia promogut acords que han
permeés als usuaris de les biblioteques de les institucions
que n’han format part poder accedir a documents que no
es troben a les seves biblioteques. Els bons resultats dels
programes inicials van animar a iniciar-ne de nous, com
ara compres conjuntes d’equipament, formacié i bench-
marking. En particular, es va crear la Biblioteca Digital de
Catalunya, un servei que reuneix tant el conjunt d’infor-
macio electronica contractada conjuntament, a partir del
1999, com els diposits d’accés obert.

2.2 Els serveis del CSUC

Avui dia el CSUC ofereix un ampli ventall de serveis per
a la universitat i la recerca, basant-se en diverses linies
d’activitat: els sistemes per a calcul cientific, tant acadé-
mic com industrial; les xarxes de comunicacions (I'Anella
Cientifica i el CATNIX); els portals i repositoris per a infor-
macio universitaria (TDX, RECERCAT, RACO, MDX, etc.) i
per a 'emmagatzematge de dades; el suport per millorar
els serveis bibliotecaris a través de la cooperacié (CCUC,
PUC, BDC, MDC, etc.); 'administracio electronica (certi-

ficacié¢ digital, registre d’entrada i sortida, votacio, etc.) i
la consorciacié de serveis per millorar i racionalitzar I'Us
de recursos i enfortir el sistema universitari i de recerca.

Pel que fa al calcul cientific, el CSUC ofereix serveis de
supercomputacio, tant a investigadors academics com al
teixit industrial, amb un ampli ventall de programari cien-
tific disponible. Gestiona el Servei de Disseny de Farmacs
(SDF), que ajuda els laboratoris farmacéutics i grups de
recerca a trobar nous medicaments més eficientment.

En comunicacions, el CSUC gestiona I'Anella Cientifica,
xarxa d’altes prestacions que connecta universitats, cen-
tres de recerca i altres entitats vinculades a I'/R+D+l. Allot-
ja el node de RedIRIS a Catalunya, que connecta I'Anella
Cientifica amb la resta de xarxes academiques i de recer-
ca. També gestiona el Punt Neutre d’Internet a Catalunya
(CATNIX), que facilita les comunicacions a Internet gracies
a I'intercanvi local de trafic.

El Consorci proporciona accés a webs institucionals,
universitaris o relacionats amb la societat de la informa-
cio, i a repositoris digitals, entre els quals hi ha TDX, que
recull tesis doctorals; RECERCAT, amb documents de re-
cerca; RACO, amb revistes cientifiques, culturals i erudi-
tes; PADICAT, amb patrimoni digital catala; MDX, amb ma-
terial docent; MDC, amb col-leccions del patrimoni catala,
i CALAIX, amb documents i arxius d’interes cultural.

També contribueix a millorar els serveis bibliotecaris a
través de la cooperacio, tant mitjancant diversos progra-
mes i serveis com a través de repositoris i d’altres activi-
tats com ara la formacié i el benchmarking. Entre d’altres,
gestiona el Cataleg Col-lectiu de les Universitats de Catalu-
nya, el programa de préstec interbibliotecari i la Biblioteca
Digital de Catalunya.

El CSUC ofereix també serveis d’administracio electro-
nica, nascuts del treball conjunt amb I'ACUP, com ara el
registre electronic d’entrada i sortida (e-registre), el vot
electronic (e-vot) i l'arxiu digital (e-arxiu), la signatura
electronica (e-signatura), la interoperabilitat, a més del
Servei de Certificacié Digital.

Amb referencia a la consorciacio de serveis i les com-
pres conjuntes, el CSUC millora i racionalitza I'Us dels re-
cursos i ajuda a enfortir el sistema universitari i de recer-
ca. Homogeneitza aplicacions, plataformes i tecnologies, i
aglutina la contractacié de recursos i serveis basics, com
ara energia eléectrica, gas, impressio, telefonia mobil, ges-
tors documentals, centres de processament de dades,
entre d’altres, per facilitar-ne la gestié i les economies
d’escala. Potencia les sinergies per millorar I'eficacia i efi-
ciencia de serveis comuns.

3 Supercomputacio al CSUC

Els serveis relacionats amb la supercomputacid per a
investigadors tant academics com industrials sén un eix
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important dins el Consorci, que ofereix un servei integral
que possibilita un Us compartit dels recursos de calcul per
part del sistema universitari i de recerca de Catalunya.
A més d’un conjunt de supercomputadors d’altes pres-
tacions i programari especific per a la investigacid, aquest
servei també inclou el suport cientific a 'usuari, una ca-
racteristica singular que suposa un tret diferencial, ja que
no es proporciona en cap altre centre de calcul ni empre-
sa privada. Actualment, un equip d’enginyers i doctors
donen assisténcia a una cinquantena de grups de recer-
ca amb investigadors de totes les universitats catalanes.
Aquest suport inclou 'acompanyament de I'usuari en
tot el procés d’instal-lacio, optimitzacid i posada en pro-
duccié del programari de calcul, aixi com la resolucié de
dubtes sobre la metodologia que cal aplicar en les simu-
lacions. El fet de disposar d’interlocutors amb la mateixa
formacié que l'usuari aporta una gran agilitat al procés
d’adaptacié a la rutina de funcionament del Consorci.
Com a consequencia directa, els grups de recerca poden
dedicar més temps a la investigacio, sense haver-se de
preocupar dels detalls més tecnics o metodologics.

3.1 Les simulacions computacionals: tercer paradigma
cientific

Les simulacions fetes amb computadors d’altes prestaci-
ons han esdevingut una part fonamental pel progrés ci-
entifici una eina imprescindible per a moltes branques de
I'enginyeria [1]. Hi ha un gran nombre de problemes de
I'enginyeria o de les ciéncies on els experiments sén im-
possibles, perillosos o simplement extremadament cars;
I'estalvi en recursos materials i temporals que permeten
aquestes simulacions, per comparacié als experiments i
els dissenys classics, ha provocat un gran augment en la
demanda dels serveis de computacié d’altes prestacions.

Les simulacions computacionals proporcionen una eina
util per a I'investigador a I’hora de decidir si un experiment
és fisicament factible. Es parla comunament de les simu-
lacions computacionals com a tercer paradigma cientific
després de la teoria i els experiments. De fet, actualment ja
es comenca a parlar del quart paradigma [2], que prové de
I'explosiod de I'Us de dades massives per extreure’n resultats.

Les aplicacions de la supercomputacié abasten camps
tan diversos com ara estudis de canvi climatic, eficiencia i se-
guretat a les centrals nuclears, desenvolupament d’energies
renovables i disseny en materials avancats, entre d‘altres.

3.2 Fisica computacional al CSUC

La fisica computacional és la ciéncia que s’encarrega d’es-
tudiar i implementar algoritmes numerics per tal de resol-
dre problemes de fisica pels quals coneixem ja una teoria
qualitativa que els descriu. Per tant, la fisica computacio-
nal és la branca de la fisica que se centra en I'elaboracié
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de models per ordinador de sistemes que no poden ser
tractats analiticament.

Tal com s’ha mencionat anteriorment, la ciencia mo-
derna es fonamenta, d’'una banda, en una teoria o un con-
junt de teories que descriuen el fenomen i, d’altra banda,
en els experiments i les simulacions que validen o donen
suport a la teoria.

Aquesta disciplina comprén practicament la totali-
tat de les teories fisiques, des de la mecanica classica de
Newton fins a la més moderna teoria de particules o la
cromodinamica quantica. No obstant aix0, no és trivial
classificar les diferents branques de la fisica computacio-
nal ja que, en major o menor grau, es dona certa transver-
salitat en les disciplines a I'hora de resoldre un problema.

Per exemple, es podria voler simular de forma realis-
ta el comportament d’un metall mesoscopic que té certa
temperatura. El fet que sigui mesoscopic implica que s’ha
de modelitzar com un conjunt de particules puntuals amb
les propietats caracteristiques del material. També, pel fet
de tenir temperatura, aquestes particules han d’oscil-lar
al voltant del seu punt d’equilibri i els seus electrons han
de cenyir-se a la distribucié de Fermi-Dirac: interaccionen
constantment amb els seus fotons i donen lloc, finalment,
a un model no ideal de cos negre.

Si es repassen tots els fenomens fisics que han in-
tervingut per donar el resultat final d’aquest model, es
comprova que en el moviment dels atoms ha intervingut
la mecanica newtoniana; en el dels electrons, la mecani-
ca quantica i, en el comportament dels fotons, la teoria
quantica de camps. Si s’hagués intentat resoldre de mane-
ra analitica, hauria estat practicament impossible obtenir
caracteristiques realistes d’aquest material. Aqui és on es
fa evident la transversalitat de la fisica computacional.

3.2.1 Branques de la fisica computacional

Tot i l'estreta interrelacio que es déna en la fisica com-
putacional per resoldre un sistema «realista», es poden
distingir certes branques principals:

Fisica estadistica

Estudia el moviment i la interaccié de grans conjunts de
particules per obtenir dades macroscopiques mitjangant
les seves propietats microscopiques. Dins d’aquesta bran-
ca es troba la termodinamica, la matéria condensada o el
plasma. Hi ha diferents paradigmes per atacar el proble-
ma: la dinamica molecular, els metodes de Montecarlo o
les aproximacions tipiques de la termodinamica.

Fisica de 'estat solid

A diferencia de la fisica estadistica —que s’interessa pel
comportament «mecanic» dels atoms que formen un de-



terminat cos—, la fisica de I'estat solid se centra en |'estudi
de I'entorn generat per aquests atoms i tracta de determi-
nar les interaccions entre la xarxa d’atoms i els electrons
(o fotons) que les orbiten. Basicament es pretén predir
les caracteristiques eléctriques i Optiques d’un determinat
material tot coneixent la seva microestructura.

Quimica fisica

Com el seu nom indica pretén resoldre problemes quimics
mitjancant la resolucié de I'equacié de Schrodinger d’un
conjunt concret d’atoms. També fa servir alguns métodes
de l'estat solid i la fisica estadistica per obtenir una des-
cripciod precisa de com es comporten aquestes moléecules
guan interaccionen entre elles o quan es modifiquen les
seves condicions ambientals (proteines en dissolucid, per
exemple).

Fisica de medis continus

Basicament modelitza tots els sistemes d’infinits graus de
llibertat (com ara solids deformables i fluids) com un Unic
cos. Es pot pensar en aquesta disciplina com una aproxi-
macié macroscopica de la fisica estadistica, ja que s’igno-
ra 'atomicitat i les propietats microscopiques del material
i es modelitza com un volum o superficie continua amb
propietats macroscopiques. La técnica de resolucié més
freqlent per a aquest tipus de problemes és la d’elements
finits, consistent a discretitzar la totalitat del cos en regi-
ons infinitesimals (perd macroscopiques) i aplicar les lleis
de la mecanica (tensor d’esforcos, Navier-Stokes, Burnett,
etc.) sobre cada regié.

Astronomia i astrofisica

En I'ambit de I'astronomia, la fisica computacional propor-
ciona als cientifics eines per tractar la quantitat massiva
de dades que envien els telescopis, cosa que permet ana-
litzar i obtenir resultats Utils en un temps raonable. Un
exemple és el projecte Gaia, que pretén conformar un
mapa 3D de la nostra galaxia. També a nivell cosmologic,
permet validar teories com el Big Bang, la inflacié o la di-
namica interna de cossos celestes mitjancant la solucié de
les equacions d’Einstein.

Teoria de camps

Un cas tipic de problema (no trivial) sense solucio analitica
és la teoria de camps. Sén moltes les raons per les quals es
necessita la solucid d’una equacié de camp, per exemple
en enginyeria d’antenes de telecomunicacions és neces-
sari obtenir la geometria d’antena que genera un deter-
minat camp electromagnetic, o, al contrari, quina forma
tindra I'ona generada per una antena de geometria do-

nada. Llevat que I'antena o el camp siguin molt simétrics,
la resolucid analitica és quasi impossible i fa necessari el
calcul numeéric. Tampoc es pot obviar la teoria quantica
de camps que permet predir la dinamica de les particules
subatomiques en els col-lisionadors de particules.

Sistemes complexos i no lineals

Tot i que la majoria de problemes fisics queden ben descrits
per equacions lineals no acoblades, la natura, en esséncia,
és no lineal i acoblada. Exemples tipics sén la climatologia
o fisica atmosferica on la seva dinamica és resultat d’un
conjunt de complexos fenomens acoblats i fortament de-
pendents de les condicions inicials, cosa que dona com a
resultat el moviment de masses d’aire a les capes altes de
I'atmosfera, la generacid d’huracans, tempestes, corrents
de superficie, gradients termics i el clima en general.

3.2 Recursos de supercomputacié al CSUC

Actualment el CSUC ofereix tres equips de calcul d’altes
prestacions, dels quals destaca per la seva arquitectura i
capacitat un SGI Altix UV1000, anomenat pirineus.

La memoria compartida i els 6 TB de memoria, que
equivalen a uns 1.500 ordinadors portatils junts, sén un
recurs singular que no s’ofereix a cap altre centre de calcul
a I'Estat. 'arquitectura dels computadors que hi ha habi-
tualment a la resta de centres (memoria distribuida), no
permet encabir segons quin tipus de simulacions, consi-
derades com a simulacions d’alta demanda de memoria.

Aixi, al CSUC, els usuaris gaudeixen d’una infraestruc-
tura enfocada a la fisica computacional que consisteix
en dos clusters de calcul i aguesta maquina de memoria
compartida amb 6 TB de memoria.

Sobre aquestes maquines s’executa programari cien-
tific de tot tipus, com ara Gaussian, enfocat a la quimica;
Fluent, per a dinamica de fluids o NAMD, per a dinamica
molecular. Totes aquestes eines, com s’ha comentat ante-
riorment, disposen d’un servei de suport a l'usuari que els
ajuda a acabar correctament les tasques.

4 Projectes i usuaris

Diferents grups de recerca d’arreu de |'Estat utilitzen els
serveis de supercomputacié del CSUC per avancar en la
seva recerca. El Consorci dona servei a universitats i cen-
tres de recerca en les arees segients: fisica, quimica teo-
rica, modelitzacio biomolecular, ciencies de la Terra, me-
todes numerics en enginyeria i informatica.

Actualment el CSUC té 44 projectes de recerca acade-
mics de diferents institucions, com ara les universitats de
Barcelona, Autonoma de Barcelona, Politécnica de Catalu-
nya, de Girona, Rovira i Virgili, Internacional de Catalunya
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i de les llles Balears, i centres com |'Institut Catala d’Inves-
tigacié Quimica, el Consell Superior d’Investigacions Cien-
tifiques, I'Institut de Ciéncia de Materials de Barcelona-
CSIC i el Centre Internacional de Metodes Numerics en
Enginyeria, entre d’altres.

El 2013, el projecte de recerca de més consum computa-
cional va ser el liderat pel Dr. Juan José Novoa, de la UB, amb
el titol Enginyeria de cristalls moleculars d’interés tecnologic,
que va usar un 14,8 % del total d’hores computacionals (HC).

Aquest projecte té com a principal objectiu establir la
metodologia necessaria per portar a terme el disseny de
cristalls moleculars amb propietats magnetiques, conduc-
tores de I'electricitat o superconductors. Per aixo, s'estu-
dien les interaccions intermoleculars que es produeixen
en aquests per métodes ab initio i s'analitza com és possi-
ble fer-les més fortes i/o més direccionals.

El segon projecte va ser el liderat per la Dra. Nuria
Lépez, de I'ICIQ, Catalisi de processos quimics i quimica
supramolecular, amb un 10,8 %; i el tercer projecte, Mo-
delitzacio molecular de sistemes amb metalls de transicio,
del Dr. Agusti Lledds, de la UAB, amb un 8,5 % d’hores
computacionals consumides.

El quart projecte de més Us computacional va ser Ana-
lisi de densitats mono i bioelectroniques: nous desenvolu-
paments metodologics i aplicacions del Dr. Miquel Duran i
Miquel Sola, de la UdG, amb un 8,2 %; el cinque projecte
va ser Reconeixement molecular del Dr. Xavier Luque, de la
UB, amb un 8 %; el sise, Estructura i propietats dels poli-
mers: calculs electronics, simulacions atomistiques i models
coarse-grained, del Dr. Carlos Aleman, de la UPC, amb un
7,2 %; el seté projecte de recerca de més consum va ser
Models computacionals en materials d’interés tecnologic:
de les nanoparticules a la catalisi del Dr. Francesc lllas, de la
UB, amb un 7,1%,; el vuite va ser Estudlis teorics d’estructura
i reactivitat quimica. Aplicacions en sistemes d’interés bio-
logic de la Dra. Mariona Sodupe, de la UAB, amb un 6,8 %;
el nove, Estenent els métodes dinamics cap a noves aplica-
cions en quimica i biologia del Dr. Josep Maria Lluch, de la
UAB, amb un 4,8 %, i, finalment, el desé projecte de més
Us computacional va ser Dinamica de reaccions quimiques
elementals, del Dr. Antoni Aguilar, de la UB, amb un 2,9 %
del total d’hores computacionals consumides.

El CSUC, a més, també col-labora amb projectes
d’R+D+l no academics aportant-hi supercomputadors,
programari especialitzat i suport professional.

Alguns dels projectes d’Us industrial en qué participa
la unitat de calcul d’altes prestacions del CSUC sén:

La Formula Student Spain, organitzada per la Sociedad
de Técnicos de Automocién (STA), reuneix anualment uni-
versitaris d’enginyeria de tot el mén perqué participin en el
disseny, el desenvolupament, la construccio i la conduccid
d’'un monoplaca de competicid. Aquesta iniciativa té el su-
port de la industria de I'automobil , la participacié d’engi-
nyers d’alt nivell i el suport institucional de diverses entitats,
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Figura 1: Simulacié de fluidodinamica realitzada amb
OpenFoam per minimitzar la resisténcia a l'aire i optimit-
zar la sustentacid del vehicle.

entre les quals es troba el CSUC, que ofereix als equips espa-
nyols que participen a la competicié accés al seu maquinari
per fer simulacions del comportament dels prototips.

Relacionat amb I'anterior, també participa en el projecte
Beyond Formula Student, que s’ha basat en el disseny i la
construccié del cotxe de competicid Nissan Juke Nismo que
ha competit en les 24 h de Barcelona d’Automobilisme-Tro-
feu Fermi Vélez, la cursa que va tenir lloc al mes de setembre
al Circuit de Barcelona-Catalunya. En aquesta col-laboracid,
el CSUC ha ofert també el seu maquinari de supercompu-
tacio per fer simulacions d’aerodinamica que han ajudat a
confeccionar i perfeccionar aquest cotxe de competicié.

Un altre, que es desenvolupa en les pagines se-
glents, és el projecte NUMEXAS (Numerical Methods
and Tools for Key Exascale Computing Challenges in
Engineering and Applied Sciences), que té per objectiu
desenvolupar, implementar i validar la seglient gene-
racié de metodes numerics que permetran resoldre de

Figura 2: El CSUC ha participat en l'equip B_FS desenvolu-
pant les millores aerodinamiques usant eines avangades
de simulacio computacional.



Figura 3: El Nissan Juke, de I'equip Beyond Formula Stu-
dent (B_FS), durant la seva participacio en les 24 hores de
resisténcia a Montmeld.

forma rutinaria problemes de classe exaescala equiva-
lents a milions de nuclis de computacié en enginyeria i
les ciencies aplicades.

Un altre projecte, que va iniciar-se el 2010, va ser Su-
percalculus, que tenia com a objectiu crear un demostrador
d’aplicacions de calcul amb necessitats extremes de compu-
tacid. Aixi, el projecte incloia el desenvolupament i la imple-
mentacié de solucions computacionals que encara no sén a
I'abast de la indUstria a causa dels seus grans requisits.

4.1 Els projectes de fisica al CSUC

La majoria dels usuaris del Consorci tenen projectes ci-
entifics relacionats directament o indirectament amb la
fisica. Des de l'any 1991, la branca cientifica majoritaria
en els calculs computacionals al Consorci ha estat la qu-
imica fisica i, de fet, el programari més usat (amb un Us
superior al 50 % del total d’hores de calcul) és Gaussian
[3], un paquet de programari computacionals que s’usa
principalment per resoldre problemes en aquest ambit.

4.1.1 Simulacié numérica de fronts costaners nocturns
a la conca de la Mediterrania

Les ciéncies del clima constitueixen una altra branca de
la fisica computacional que més recursos ha consumit.
Aquest és I'ambit d’estudi del grup de recerca liderat pels
Drs. Jordi Mazén i David Pino del Departament de Fisica
Aplicada de la UPC.

Lestudi del clima i la dinamica atmosférica sempre han
estat un terreny propici per a I's de la supercomputacio. Les
simulacions que es duen a terme es basen en equacions no
lineals i acoblades, fet que els confereix un comportament
eminentment caotic. Els models que prediuen I'evolucio del

clima i dels fenomens atmosférics es basen en complicades
interaccions entre diferents branques de la fisica.

Des de la dinamica de fluids, per predir el moviment
de masses d’aire, fins a la fisica estadistica, per estimar la
probabilitat de precipitacions a una hora i lloc determi-
nats. Aquests models, per obtenir la seva «relativament»
alta precisio (a una setmana vista), necessiten mesures
acurades. Per exemple, dels gradients térmics i de pressio,
especialment en les regions costaneres, on son particular-
ment alts respecte a l'interior.

Aquests gradients térmics, que generen els anome-
nats fronts costaners, tenen una forta influencia sobre la
freqléncia de precipitacions a les conques dels litorals. Els
resultats s’han obtingut mitjancant els models Weather
Research and Forecasting (WRF) i MM5, com expliquen
els Drs. Jordi Mazdn i David Pino en el seu article que s'ex-
posa en aquest numero de la revista, resultats que s’han
obtingut de simulacions fetes amb el maquinari de super-
computacié del CSUC.

Aquest estudi és un exemple paradigmatic de la impor-
tancia que tenen les simulacions computacionals en el mén
real, ja que permeten predir els efectes de fendomens natu-
rals per prevenir-ne d’aquesta manera les possibles conse-
gluéncies. Aixi, en aquest cas s’estudien les freqiencies de
precipitacions associades al balang hidric global en zones
costaneres del Mediterrani on hi ha greus problemes amb
les reserves hidriques, a conseqiiéncia de la gran pressio
demografica que suporten moltes d’aquests zones.

4.1.2 Simulacié de defectes en l'estructura atomica de
metalls i aliatges

Un altre camp on s’usa ampliament la fisica computacional
és en les ciencies dels materials i més concretament en la
caracteritzacié de materials mitjancant eines de dinamica
molecular. Com és ben conegut en la ciéncia de materials,
la microestructura (organitzacié interna dels atoms) de-
termina les caracteristiques macroscopiques del material
(duresa, flexibilitat, impureses, etc.), de manera que seria
una bona opcié poder determinar la resposta d’aquesta
microestructura en produir-li alteracions diverses.

L'eina computacional tipica per a aquests proposits és
la dinamica molecular (MD, de les seves sigles en anglés).
Aquest metode tracta senzillament de modelitzar el ma-
terial com un conjunt de molts cossos esferics (atoms)
que interaccionen mutuament sota la influéncia de cer-
tes interaccions i forces preestablertes. De la mitjana del
comportament individual es poden obtenir les caracte-
ristiques mecaniques, téermiques, etc., basicament qual-
sevol magnitud que pugui ser «derivada» del moviment
d’aquestes particules.

La Dra. Anna Serra, en el seu article, ens introdueix
en el moén dels assajos de materials modelitzats amb MD,
amb l'objectiu de determinar la influencia dels defectes
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de I'estructura cristal-lina sobre les propietats mecaniques
de certs metalls i aliatges. S’ha centrat principalment en
assajos plastics de microindentacid i irradiacio.

4.1.3 Simulacions de Montecarlo del transport de
la radiacio per a aplicacions en medicina i proteccio
radiologica

Encara que la dinamica molecular és una eina molt pre-
cisa per caracteritzar sistemes estadistics, a vegades la
complexitat intrinseca del sistema la fa inadequada o, di-
rectament, inaplicable. En aquestes ocasions, cal abordar
el problema des d’una perspectiva diferent i, en comptes
de simular la propia interaccié i determinar-ne els efectes,
s'usen metodes estadistics.

Aixi, per exemple, amb el metode de Montecarlo se
simula directament l'efecte individual de cada part cons-
tituent del sistema i se n‘estima 'efecte en la mitjana.
Aquest metode treballa amb la probabilitat que es doni un
o un conjunt d’efectes mitjancant I'Us de nombres aleato-
ris (en rigor, pseudoaleatoris) i estima el comportament
col-lectiu del sistema. Un camp on és tipica la utilitzacié
d’aquesta metodologia és en la simulacid de processos ra-
dioactius, ja que aquests fenomens obeeixen una llei de
probabilitats ben coneguda.

Precisament aquesta és la metodologia seguida pels
Drs. Ramon Casanovas, Maria Cros i Marcal Salvadé en el
seu article, on proposen un conjunt de dispositius i pro-
tocols per millorar la fiabilitat en I'estimacio de les dosis,
efectives, rebudes en pacients humans, aixi com en el
medi ambient.

4.1.4 Gaia: la Galaxia en un petabyte

Una altra faceta de la supercomputacio que cada cop esta
prenent més importancia és, a banda del calcul, el trac-
tament de grans quantitats de dades. No és estrany que
bases de dades de bioinformatics, per exemple el arbres
filogeneétics, o resultats de simulacions produeixin teraby-
tes de dades que s’han de processar. Si s’haguessin de
processar per tal de cercar en aquest ocea de resultats
amb un ordinador d’escriptori es perdria tot el temps que
s’ha usat per fer calculs amb els supercomputadors. Per
tant, és logic que el processament d’aquesta gran quan-
titat de dades obtingudes amb els calculs es faci també
mitjancant grans maquines de computacio.

Aguesta ingent quantitat d’informacié sera el re-
sultat de la missié Gaia, com expliquen els Drs. Eduard
Masana, Xavier Luri i Jordi Portell en el seu article. Per
fer-se una idea del que aquesta gran quantitat d’infor-
macio pot suposar, la capacitat d’un processador actual
pot moure, en el millor dels casos, de I'ordre d’1 GBps.
Els algoritmes per tractar-les s’han estat desenvolupant
durant aquests ultims anys que han precedit I'inici de la
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missié amb I'ajut de supercomputadors, entre d’altres,
els del CSUC.

Gaia és un dels projectes paradigmatics per al CSUC
amb qui col-labora en el processament de dades des
de I'any 1998 i, anteriorment, amb el seu predecessor,
Hipparcos. Aquest projecte és una mostra de la impor-
tancia dels serveis que s’ofereixen al Consorci, que ser-
veixen com a eina en projectes de gran envergadura
cientifica com I'esmentat, que té per proposit cientific
desvelar la historia de la formacio i I'evolucié de la Via
Lactia. Un equip nombrds d’astronoms i enginyers de la
UB i de I'lEEC hi treballen des de fa més de quinze anys.

5 Els reptes en computacio cientifica al CSUC

El Departament de Calcul i Aplicacions del CSUC participa
en projectes europeus relacionats amb els dos reptes més
importants que té en un futur proper la supercomputacio.

El primer desafiament cientific que té la computacid
és trobar la forma de construir maquines més potents que
siguin a la vegada sostenibles energeticament. A més, s’ha
de dissenyar en paral-lel una nova generacio de codis i al-
gorismes per dur a terme les simulacions en aquesta nova
familia de computadors. Aquest és un dels objectius del
projecte NUMEXAS [4].

Laltre repte és la gestid de la ingent quantitat de da-
des que avui dia es generen amb els programaris cienti-
fics, com ara els que s’utilitzen en camps com la biologia
clinica o la genética. Per al seu tractament també s’estan
desenvolupant, en el marc del projecte GENIUS [5], nous
paradigmes de programacié i formes d’Us del maquinari
disponible, que conflueixen amb I'actualment omnipre-
sent model de dades massives (big data).

5.1 La supercomputacié de cami a I'exaescala

Les simulacions amb supercomputadors s’han convertit
en una eina imprescindible per a moltes branques de la
ciéncia, aixi com per a un nombre cada cop més gran de
processos industrials [6]. Aixo ha fet que el calcul d’altes
prestacions s’hagi convertit en una prioritat per als go-
verns de les principals poténcies economiques mundials,
que l'estan potenciant amb molts esforcos i recursos eco-
nomics per mantenir o millorar la seva competitivitat.

La potencia de calcul dels computadors es mesura
habitualment en flop/s (nombre d’operacions de coma
flotant per segon). Les maquines més potents avui dia
es troben a la petaescala (capaces d’executar 10* flop/s)
i les regions més potents del mon estan lluitant per ser
les primeres a arribar a I'exaescala (10 flop/s). Aquesta
competicio per arribar a ser els primers a disposar d’una
magquina a I'exaescala pot comparar-se a la cursa espacial
que hi va haver els anys seixanta entre la Unid Sovietica



i els Estats Units. En aquesta ocasio, la cursa esta lidera-
da principalment pel Japé i els Estats Units, seguits per la
Xina i Europa.

Aquesta nova generacioé de supercomputadors a l'era
de I'exaescala permetran solucionar un gran nombre de
reptes cientifics [7] que fa uns anys eren impensables
de resoldre. Aquestes maquines seran una realitat al vol-
tant de I'any 2020, pero perqueé siguin possibles s’han de
resoldre moltes qiliestions de caracter tecnic i logic relacio-
nades amb els nous tipus d’arquitectures que estan emer-
gentiles families d’algoritmes i programari que vindran [8].

5.1.1 Noves arquitectures hibrides de calcul

La coneguda llei de Moore [9] diu que les millores tec-
nologiques introduides al mercat, principalment en les
tecnologies dels semiconductors, fan que el rendiment
dels processadors es dobli aproximadament cada divuit
mesos. Pero aquesta llei pot estar arribant a la seva fi si
no hi ha un canvi de paradigma en el disseny dels compu-
tadors usats actualment.

Els supercomputadors actuals estan formats basica-
ment per multitud de nodes de CPU amb multiples nuclis.
Aquesta arquitectura dificilment podra escalar en un fac-
tor 1.000 com requeriria el salt a I'exaescala per un motiu
ben senzill, la inabordable despesa energetica.

El supercomputador més potent que existeix actual-
ment és el Tianhe2, que amb una poténcia de 33 Pflop/s
requereix una potencia de 17 MW. Aixo vol dir que, se-
guint una evolucio lineal, per arribar a aconseguir Eflop/s
es necessitaria una poténcia energetica de l'ordre d’al-
guns GW, és a dir, caldria una petita estacio de generacié
electrica només per fer funcionar el supercomputador. La
consequéncia directa d’aquest fet és que s’han de desen-
volupar, i de fet ja estan apareixent, noves arquitectures
de computacio que basicament es divideixen en dos tipus.

El primer, processadors amb multitud de nuclis (GPU,
Xeon Phi, etc.) que actuen com a acceleradors i que apor-
ten potencia amb un baix consum energétic. |, el segon,
un nombre massiu de processadors de tipus ARM (Advan-
ced Rise Machine) de molt baix consum energetic, simi-
lars als que s’utilitzen per a les tauletes tactils i dispositius
mobils intel-ligents.

En qualsevol cas, els futurs supercomputadors estaran
formats d’alguns d’aquests nous tipus de processadors,
combinats entre ells o amb CPU classiques, i per aquesta
rad es parla d’arquitectures heterogénies o hibrides.

5.1.2 El projecte NUMEXAS

Aguest salt en la supercomputacié no es pot aconseguir
només amb I'ampliacié de codis existents, sind que reque-
reix el desenvolupament de nous paradigmes de metodes
numerics especifics per explotar al maxim les capacitats

intrinseques d’aquestes infraestructures de computacio
que contenen milions de nuclis.

La Unié Europea en el seu programa marc per a la re-
cerca i la innovacié té un apartat especial dedicat a la
recerca de les noves arquitectures i programari necessari
per aconseguir arribar a calcular a I'exaescala [10].

Un d’aquests projectes és NUMEXAS, que té una du-
rada de tres anys, esta liderat pel CIMNE i hi participen,
a més del CSUC, 'empresa Quantech Arz i les universitats
Leibniz Universitat Hannover i la National Technical Uni-
versity of Athens.

El projecte es va posar en marxa 'octubre de 2013, i
té l'objectiu de desenvolupar, implementar i validar una
nova generacié de métodes numerics que es puguin exe-
cutar en les noves arquitectures de calcul a I'exaescala,
perqué els problemes més complicats en enginyeria i les
ciencies aplicades es puguin resoldre de manera rutinaria.

El principal resultat de NUMEXAS sera un nou conjunt
de métodes numerics i codis que permetran a la industria,
al govern i al mén academic resoldre problemes en I'engi-
nyeria i ciencies aplicades amb l'eficiencia i la facilitat d’us
dels codis actuals d’Ultima generacio.

La principal tasca del CSUC consisteix a proveir els par-
tenaires de les eines de computacié necessaries per fer
les seves tasques (tant de maquinari com de programari
especific) i d’altra banda esta involucrat en les feines de
benchmarking i optimitzacid de les diferents arquitectu-
res dels codis generats pels desenvolupadors.

5.2 Tractament de dades massives (big data)

El gran volum de dades que s’esta generant actualment,
provinent de diverses fonts, i entre les quals hi ha el pro-
gramari cientific, ha provocat I'aparicié d’un nou paradig-
ma per al tractament de dades. Es el que es coneix com
el model de dades massives, un terme aplicat a conjunts
de dades que superen la capacitat del programari habitu-
al per ser capturats, gestionats i processats en un temps
raonable. Aixi, malgrat que el terme només faci mencié
a la grandaria de les dades, aquesta no és I"Unica varia-
ble important en aquest conjunt de dades. Quan es parla
d’aquesta tecnologia també és molt important la velocitat
en que es poden processar les dades i la seva varietat.

El problema principal del tractament de grans volums
de dades es redueix al fet que, malgrat que la capacitat
dels discos ha augmentat enormement en els darrers
anys, la velocitat de transferéncia de dades no ho ha fet
al mateix ritme. Aix0 pot provocar que la lectura de dades
d’un disc pugui trigar diverses hores. La solucié passa per
llegir diversos discos alhora, en paral-lel, cosa que propor-
ciona una velocitat d'accés a les dades més elevada.

Aquesta solucid pot comportar dos problemes. El pri-
mer és que com més discos s’afegeixen en paral-lel més
probabilitat hi ha que es produeixi un error de maquinari.
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El segon és que en moltes de les analisis que es fan és ha-
bitual que es vulgui combinar dades de diferents discos,
i aix0 no és una tasca trivial. Una solucié a aquests dos
tipus de problematiques és la que ens proporciona Hado-
op. Ofereix, d’'una banda, un sistema d’emmagatzematge
fiable mitjancant HDFS (Hadoop Distributed FileSystem) i,
de l'altra, un sistema d’analisi de dades distribuides a tra-
vés del model de programacié MapReduce.

5.2.1 El projecte GENIUS

L'objectiu final del projecte GENIUS és incrementar I'impac-
te de la missié astrometrica Gaia, considerada com una de
les pedres angulars de I'Agencia Espacial Europea (ESA), i
que suposara un avang cabdal en el camp de I'astrofisica. El
satel-lit Gaia, el llancament del qual va ser el 19 de desem-
bre de 2013, té I'objectiu de produir el mapa tridimensional
de la Via Lactia més precis i complet fins avui.

ESA va delegar el processament de dades de Gaia en
un consorci paneuropeu anomenat DPAC (Data Processing
and Analysis Consortium) que ja esta treballant en la seva
implementacid. El resultat final sera un cataleg i un arxiu
de dades que contindran més de mil milions d’objectes.

El sistema d’arxiu que contindra aquestes dades és al
Centre Europeu d’Astronomia Espacial (ESAC), i servira
com a base per a I'explotacié cientifica de les dades de
Gaia. El fet de posar a disposicié de la comunitat cientifica
les dades incloses a I'arxiu comporta una tasca previa de
definicid, implementacid i operacid de I'arxiu. Amb aquest
objectiu es va crear una nova unitat de coordinacié (CU9)
dins de DPAC. GENIUS esta pensat per fer contribucions
significatives dins d’aquest context, basant-se en els prin-
cipis seglents:

e Dissenyar l'arxiu segons les necessitats de la comu-
nitat d’usuaris.

e Oferir eines d’explotacid per maximitzar el retorn
cientific.

e Assegurar la qualitat dels continguts de I'arxiuila in-
teroperabilitat amb els arxius astrondmics existents
i futurs (ESAC, ESO, etc.).

e Cooperar amb les altres dues Uniques missions
astrometriques al mdén, nanoJASMINE i Jasmine
(Japo).

e Facilitar les activitats academiques i de divulgacio
per fomentar 'interes public en la ciéncia en gene-
ral i 'astronomia en particular.

GENIUS encaixa a la perfeccié en activitats ja existents
de Gaia, explotant les diferents sinergies creades arran
dels desenvolupaments en curs. Els seus membres par-
ticipen activament en aquestes tasques i aporten un co-
neixement profund de la missio, aixi com experiencia en
arees clau de desenvolupament.
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Aquestes sinergies s’estenen, d’altra banda, gracies a
la col-laboracié amb I'equip de cientifics experts i desen-
volupadors de programari de DPAC, els quals treballen
des de I'any 2006 en la definicié de la millor manera de
processar les dades de la missié Gaia. A més, també s’han
establert llagos de cooperacié amb els equips de treball
de les missions astrometriques japoneses esmentades.

5.2.2 Participacio del CSUC

El CSUC participa dins el projecte GENIUS en tres arees
diferenciades. La primera consisteix a oferir un cataleg
simulat que permeti omplir la base de dades amb da-
des realistes amb 'objectiu de comprovar i desenvolu-
par prototipus de I'arxiu i les eines associades. D’aquesta
manera, un cop arribi la primera entrega de les dades
de Gaia, els productes del projecte estaran disponibles a
temps per al seu Us en 'arxiu allotjat a I'ESAC. Els treballs
duts a terme pel simulador de Gaia s’han executat en els
supercomputadors del CSUC, que, a banda de propor-
cionar el maquinari adient, també han aportat el servei
de suport tecnic per aconseguir un Us més optim de les
seves instal-lacions.

La segona area de col-laboracié del CSUC s'emmarca
en el desenvolupament i la implementacié d’un portal co-
munitari que incloura informacioé sobre el projecte, docu-
ments, enllacos a referencies, alertes, noticies, guies, etc.
A més, el CSUC proporciona la infraestructura basica per
acollir el portal, incloent el manteniment necessari conse-
glent, tant de programari com de maquinari.

Finalment, la tercera area de col-laboracié se centra a
obtenir nova informacié sobre les dades recollides per la
missid Gaia, fent servir metodologies i eines adients per al
tractament de quantitats massives de dades. Aqui és on
entra en accié el model de dades massives abans menci-
onat, en que s’interrogara la immensa base de dades que
resultara ser el cataleg de Gaia. Aquest interrogatori po-
sara en evidencia relacions entre les dades que n‘aportara
una nova visié.

El CSUC ha contribuit en aquesta fase amb el disseny
i posterior desplegament d’un prototip de clister de
Hadoop dins de les seves instal-lacions. Aquest cluster
consta de 16 nodes de computacio, corrent sobre siste-
ma operatiu CentOS 6.5 i on s’ha instal-lat el CDH 5.0, la
distribucié de codi lliure de Cloudera que inclou Apac-
he Hadoop i altres projectes relacionats. Aquest pilot ha
permés de fer diferents proves sobre el funcionament
d’aquest nou paradigma i comprovar les eines que Clou-
dera aporta per executar treballs altament distribuits en
aquest entorn. Tot i el fet que aquest clUster continuara
en produccié a mig termini, ja s’esta treballant en el dis-
seny d’'un de nou, amb una arquitectura de computa-
dors més moderna i que ofereix unes prestacions més
elevades.
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