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Editorial
Laboratorio Nacional de Supercoémputo

del Sureste de México
Este nUmero de i oo

de Supercomputo del Sureste de México (LNs) con sede en la BUAP:
El Lns sera un equipo de computo de alto rendimiento con una gran
capacidad de almacenamiento en un sistema de archivos altamente
paralelizable y conectado internamente mediante una red de comuni-
caciones de alta velocidad de 56 Gb/s, de manera que el conjunto es
visto como una supercomputadora que hace calculos con velocidades
de miles de millones de veces mas grandes que las computadoras co-
munes. Ademas, cuenta con software optimizado para atender pro-
yectos que demandan esta capacidad de procesamiento; el software
atendera demandas de los proyecto de investigacion y desarrollo en
Fisica, Quimica, Ingenierfa y areas afines. El software comercial con el
que se contara por el momento es: Gaussian, Molpro, vasp, Wien2K,
TeraChem, Crystal, Orca, Quantum Espresso, Comsol Multiphysics,
Lumerical, Silvaco, Synopsys y Cadence.

Contaremos con una de las tecnologias mas avanzadas de calculo
numérico que existe actualmente. Basada en un enfoque de gestion
centralizado que hace que los nodos disponibles funcionen como ser-
vidores compartidos. Cada uno de estos nodos contiene procesadores
multi-core (procesadores de multiples nucleos). En particular, el Labo-
ratorio Nacional de Supercomputo del Sureste contara con 204 nodos
con 24 nlcleos de procesamiento de Ultima generacion cada uno, que
trabajan a una frecuencia de 2.5 GHz, con 128 B de memoria RAM por
nodo con la mas nueva tecnologia DDR4, en conjunto tienen la capa-
cidad de realizar aproximadamente 170 billones de operaciones por
segundo (170 teraflops). Esto colocara a la Buap como el centro lider
en capacidad de procesamiento en el pafs. Para los usuarios, contara
ademas con aplicaciones altamente paralelizables, con dos nodos de
computo con coprocesadores Xeon Phi de Ultima generacion 7120P
que cuentan con 61 nlcleos que trabajan a 1,238 GHz junto con 16 cB
de memoria, estas tecnologias convierten a los nodos en un verdadero
acelerador de tareas a nivel empresarial / profesional y los 61 nlcleos
a 1,238 GHz que pueden funcionar a mayores frecuencias segin el
tipo de carga a la que se vea sometida gracias a Turbo Boost dynamic
overclocking; tambien contara con dos nodos de computo con dos GpPu
NVIDIA k40 cada uno. Se adquirieron ademas, dos nodos de altisima me-
moria RAM (1 T8 cada uno) para usuarios que requieren alta capacidad
de memoria local (por nodo).

Dr. Jaime Cid Monjaraz, Dr. Miguel Angel Leon Chavez,
Dra. Ma. de Lourdes Herrera Feria, Dr. Guillermo Mufioz
Zurita, Dr. Efrain Rubio Rosas, Dr. Oscar Martinez Bravo,
Dra. Olga Félix Beltran

En una primera etapa el Lns se enfocara su investigacion y en una
segunda etapa se brindaran servicios a otros sectores como la indus-
tria, las empresas y el gobierno. Estos servicios estaran principalmente
enfocados en tareas de almacenamiento de grandes cantidades de da-
tos y procesamiento de informacion.

En este nimero presentamos también algunos de los proyectos
que investigadores de nuestra universidad han propuesto para la utili-
zacion de este equipo.

Impreso en los talleres de

El Errante Editor.

Disefo: Israel Hernandez / El Errante Editor
El tiraje consta de 3000 ejemplares
Distribucion gratuita
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Simulacion molecular

a gran escala

Y ~ desde que la primera
a SO n 57 a ﬂ OS simulacion de dina-
mica molecular fue publicada en la literatura con el trabajo pionero
de Alder y Wainwright para un fluido de esferas duras, y 37 afos
desde que el método se aplict al estudio de una macromolécula de
interés bioldgico realizada por McCammon, Gelin y Karplus. Desde
entonces esta nueva manera de realizar investigacion ha influen-
ciado todas las areas de las ciencias exactas y naturales.

Hoy en dia los métodos de simulacion molecular se han
consolidado como herramientas Utiles y eficientes en el estudio
de liquidos, fluidos complejos, nanoestructuras, proteinas, virus
y materiales. Este hecho se debe en buena parte a la constante
evolucion de las computadoras. Tal es el impacto que la simulacion
molecular ha tenido en la fisica, quimica, industria farmacéutica,
medicina y biologia, que no fue sorpresa que el Premio Nobel de
Quimica 2013, fuera otorgado a Martin Karplus, Michael Levitt y
Arieh Warshel, por su contribucion en el desarrollo de los compo-
nentes fundamentales que estos métodos requieren, como son los
denominados campos de fuerza.

Asi, estos métodos han revolucionado la manera en que nos
acercamos a la solucion de problemas de interés practico, como po-
dria ser el disefio de un farmaco o la funcion de un sitio especifico
en una proteina. En dinamica molecular usamos las ecuaciones de
movimiento de Newton, una de las ecuaciones basicas en fisica que
aprendemos en la educacion media superior. Usando estas simples
ecuaciones podemos entender aspectos mas complicados de la na-
turaleza. Es muy satisfactorio cuando cosas o fenébmenos que no
podemos ver —aun realizando experimentos apropiados de labo-
ratorio— se convierten en visibles con este método, ayudandonos
a entender, descubrir y predecir nuevos fenémenos, porque nos
abren una ventana al mundo microscopico.

Minerva Gonzalez Melchor
Instituto de Fisica “Luis Rivera Terrazas”, Buap

)) En dindmica molecular usamos
las ecuaciones de movimiento
de Newton, una de las ecuaciones

basicas en fisica que aprendemos en la
educacion media superior.
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En las simulaciones hacemos uso de los méto-
dos mecanico-cuanticos sobre unos pocos atomos, o
la combinacion de elementos cuanticos y clasicos en
simulaciones de dinamica molecular, donde el nimero
de atomos puede variar entre miles y millones de par-
ticulas en escalas de tiempos de entre picosegundos (la
billonésima parte de un segundo) y milisegundos.

Cuando llevamos a cabo un experimento real,
preparamos una muestra del material que deseamos
estudiar, la ponemos en contacto con un instrumento
de medicién y registramos la propiedad de interés du-
rante un determinado intervalo de tiempo. La mayoria
de las mediciones son susceptibles al ruido estadistico
y a la precision del instrumento, por lo que necesita-
mos registrar un nimero grande de datos para calcular
el promedio y asi tener una medicion mas precisa. En
dinamica molecular aplicamos una idea similar: prime-
ro preparamos una muestra, disefiamos un modelo del
sistema de N particulas interactuantes y resolvemos
las ecuaciones de movimiento hasta que el sistema al-
cance el equilibrio, es decir que sus propiedades ya no
cambien con el tiempo. Después de esta etapa, realiza-
mos las mediciones de interés.

Existen hoy en dia diferentes métodos computa-
cionales, entre los esquemas dinamicos se encuentran
los calculos ab initio en su version dependiente del
tiempo, la dinamica molecular clasica a nivel atomisti-
Co Y a nivel mesoscopico (escala en la que se pueden
discutir razonablemente las propiedades de un mate-
rial o fendbmeno, sin hablar de los dtomos individua-
les). En la descripcion mesoscépica algunos grados de
libertad internos de las moléculas se promedian para
alcanzar escalas de longitud y tiempo mayores que en
la simulacion atomistica. Ademas existen los calculos
de docking y Monte Carlo. La eleccion de un método
especifico depende de varios factores, como son el sis-
tema de interés, las propiedades a calcular asi como de
factores externos como pueden ser las capacidades en
equipo de computo, etcétera.

Actualmente las aplicaciones de simulacion mo-
lecular de mayor impacto para la sociedad se logran
con la union de varios factores. Uno fundamental e ine-
ludible es el acceso a equipo de supercémputo com-
binado con un programa de simulacion que ejecute
en paralelo, o que esté adaptado para hacer uso de
arquitecturas de Ultima generacion, como son las tar-
jetas graficas. Por citar un ejemplo concreto, la simu-
lacion realista de una proteina requiere de la inclusion
del medio ambiente en el que tipicamente encuentra y
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por ende, de las moléculas de agua, lo que conduce a
que el niumero de ecuaciones de movimiento a resol-
ver esté entre diez mil y un millon, y el tiempo de si-
mulacion deseable varie entre nano y microsegundos,
dependiendo del fendmeno a estudiar.

Lo que definitivamente para nosotros aln es un
reto, es realizar simulacion molecular a gran escala,
es decir, partiendo de una vision atomistica queremos
describir fenémenos cuyos efectos percibimos en la
escala macroscépica, en especial en sistemas biologi-
cos de interés e impacto en la salud de los mexicanos.
La figura muestra una proteina en agua a temperatura
ambiente, donde el tamano de nuestro sistema es del
orden de 20 000 atomos.

En el Instituto de Fisica de la Buap trabajamos en la
linea de investigacion Simulacion molecular de liquidos,
dentro del Cuerpo Académico Fisica Computacional de
la Materia Condensada. Una caracteristica sobresaliente
de nuestra investigacion es que también desarrollamos
nuestros codigos. Esta cualidad nos ha permitido, no
s6lo ser usuarios de programas, sino también proponer
meétodos que posteriormente pueden ser incluidos en
paquetes de simulacion accesibles a la comunidad inter-
nacional, como el tratamiento de interacciones electros-
taticas en simulaciones mesoscopicas. Hemos desarro-
llado y aplicado diferentes metodologias por alrededor
de ocho afios para estudiar fluidos i6nicos, polielectro-
litos, coloides, etcétera, con estudiantes de diferentes
programas de licenciatura y posgrado de la universidad.
Alcanzar la gran escala es indudablemente el mayor
desafio que enfrentamos y estamos convencidos que el
Laboratorio Nacional de Supercémputo del Sureste de
México serd de gran ayuda. l



 SUPER
OMPUTO

pararesolver el problema de
ensamblado de fragmentos de

Lourdes Sandoval Solis, Marcela Rivera Martinez,

Introduccion
El 4 : d desoxirribonucleico (abn) es una molécula
a Cl O que transmite informacion suficiente para

que los descendientes de una especie puedan desarrollar todas las
funciones biologicas. Se encuentra formado por las moléculas ade-
nina, citosina, guanina y timina que llamamos A, C, Gy T respec-
tivamente. El ensamblado de fragmentos de Abn es la parte final
de la lectura de abn, y dicha lectura es parte de la investigacion del
genoma humano, que es clave para el logro de avances médicos
en genomica. El ensamblado de fragmentos es una técnica que re-
construye la secuencia original de AbN a partir de una coleccion de
varios fragmentos. Para comprender de una forma simple a qué
se refiere el problema del ensamblado de fragmentos se tomara
como base un libro. El libro representara al Abn, éste es destrozado
en pedazos muy pequefios, los cuales simulan ser los fragmentos
del abn, una vez destrozado el libro es revuelto.Se busca volver a
formar el libro y dejarlo ordenado en el caso del Abn, ésto se deno-
mina ensamblado de fragmentos.

El ensamblado de fragmentos se divide en tres fases, las cua-
les son: calculo del solapamiento, ordenacion de los fragmentos y
construccion del consenso. Es en la fase de construccion del con-
senso donde se debe encontrar el orden de los fragmentos.

Luis René Marcial Castillo @

Facultad de Ciencias de la Computacion-suap

El ensamblado de fragmentos
))de ADN es la parte final de
la lectura de apn, y dicha lectura es
parte de la investigacion del genoma

humano, que es clave para el logro de
avances médicos en gendémica.
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Los fragmentos son pequefias secuencias de adn,
cuya longitud varia entre 200 y 1000 bases. La razon
por la que es necesario este proceso es que la tecno-
logia actual no permite secuenciar con precision mo-
léculas de AbN mas grandes que 500 o 700 bases. Sin
embargo, la mayoria de los organismos tienen geno-
mas mas largos que esas 500-700 bases. Por ejemplo,
el ADN humano esta compuesto por unos tres billones
de nucleotidos que no pueden ser lefdos de una vez.

Definicion del problema
El proceso empieza con la fragmentacion de la secuen-
cia de AbN en trozos. Esto se hace mediante la duplica-
cion de la cadena original y el posterior corte aleatorio
de cada copia.

Después de obtener los fragmentos se aplica el
proceso tradicional de ensamblado:

Calculo de solapamiento: Esta fase consiste en en-
contrar el mejor solapamiento comun entre el sufijo de
una secuencia y el prefijo de otra. Para ello, se compa-
ran todos los pares de fragmentos para determinar su
similitud. La idea intuitiva detras de este calculo, es que
fragmentos que tengan un solapamiento muy grande
entre ellos, tienden a estar juntos o muy cerca en la
secuencia destino.

Ordenacion de los fragmentos: En este paso se
procede a ordenar los fragmentos, segln el solapa-
miento existente entre ellos, que se calculo en el paso
anterior.

En el problema de ensamblado de Abn se tiene
una coleccion de fragmentos (subcadenas de algunos
de los dos hilos de varias moléculas idénticas de abn
que se han roto en diferentes formas).

Construccion del consenso: Tras obtener el orden
anterior, ahora se debe reconstruir la cadena de AbN
consenso final. Para ello se sigue la regla del mayor
consenso para decidir qué base poner en cada posicion
de la secuencia final.

En este problema, se busca encontrar la cadena
mas corta que contenga cada fragmento como subca-
dena, es decir, se desea encontrar la sUper-cadena co-

))EI proceso empieza con
la fragmentacion de Ia

secuencia de AbN en trozos.
Esto se hace mediante la
duplicacion de la cadena
original y el posterior corte
aleatorio de cada copia.

muUn mas corta. El problema de la stper-cadena comun
mas corta es un problema no polinomial (NP), es decir,
un problema cuya solucion tardaria miles de anos para
unos cuantos datos.

Solucién del problema

Existen varias meta-heuristicas que podrian aplicarse
para resolver este problema, como por ejemplo los
algoritmos genéticos, los cuales fueron desarrollados
por John Holland y sus colaboradores en los anos 60
y 70, el algoritmo genético es un modelo de la evolu-
cion bioldgica basado en la teoria de la evolucion de
Charles Darwin. Los algoritmos genéticos involucran la
cadificacion de los parametros que representan a los
cromosomas, la seleccion de acuerdo a su aptitud v el
ciclo de evolucion de acuerdo a cruza y mutacion.

Pruebas

Actualmente la construccion de la secuencia de genes
€S un proceso costoso y tardado. Se realizaron diver-
sas pruebas con problemas sintéticos, debido a que
para realizar pruebas con las bases de datos reales se
necesita de un equipo de supercémputo. El algoritmo
genético que se programo para resolver el problema
obtuvo los resultados dptimos en todos los casos, se
probé con problemas de hasta 300 fragmentos.

Conclusion

En todas las pruebas que se realizaron siempre se llego
al valor 6ptimo. Como trabajo futuro se planea utilizar
problemas reales y realizar las pruebas con el equipo
de Laboratorio Nacional de Supercomputo del Sureste
de México. &
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Fotografia 1. Nodos de la Stampede [2]
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Elizeth Escudero Alvarez!, Marcos R. Machorro Pérez?,

Leonardo Jiménez Montiel® y Elsa Chavira Martinez*
Facultad de Ciencias de la Computacion, BUAP

! Correo-e: elizethescudero@gmail.com

2 Correo-e: marcos_advance555@hotmail.com

*Correo-e: musssgo@gmail.com

* Correo-e: elsachavira56@hotmail.com

Simulaciones, prediciendo el futuro
|_| d “ sin darnos cuenta, 13s super-
Oy e n I a ; computadoras forman parte
de nuestra vida cotidiana, en todo el mundo estas maquinas se
ponen a prueba para analizar grandes cantidades de informa-
cion y darnos una mejor perspectiva acerca del tipo de clima
que nos aguarda. Por citar algunas aplicaciones de estas su-
percomputadoras, ayudan a planificar los vuelos de una for-
ma eficiente, asi como, pueden identificar las tormentas mas
peligrosas antes de que se ponga en riesgo a los pasajeros y
la tripulacion en vuelos aéreos. Otra aplicacion muy conocida
es la animacion por computadora, por ejemplo: las peliculas
de Toy’s Story, Tron, Avatar, entre otras. Aungue no parece
que requieran de gran ayuda, todos estos procesos necesitan
de grandes calculos que un humano con ayuda de una com-
putadora comun no podria lograr en un tiempo factible. En el
ambito cientifico, se usan para tratar de revelar algunos de los
mas grandes secretos del universo, como: el origen del mismo,
la particularidad de los agujeros negros, agujeros de gusano, y
fendbmenos astrondmicos tan extrafos como la materia oscura.
El rendimiento de estas supercomputadoras tan complicadas
se mide en rLops, (Floating Point Operations per Second, por sus
siglas en inglés) que significa Operaciones de Punto Flotante por se- Fotograffa 2. Imagen de un nodo de la
gundo. Esto es, en la década de 1970; a cips/cFLops (G, giga, 1 000 supercomputadora Stampede [1].
000 000) a mediados del decenio de 1980; a Tips/TFLOPS (T, tera, 1
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Fotografia 3. Conexion de nodos de Stampede [4].

000 000 000 000) a finales del siglo xx y ahora la super-
computadora mas rapida del planeta, en junio de 2014,
es Tianhe-2, una computadora desarrollada por la Uni-
versidad Nacional de Tecnologia de Defensa de China
(NupT) vy ubicada en el Centro Nacional de Supercom-
putacion en Guangzho, Republica Popular China, tiene
un rendimiento de 33,86 petaflops (33 860 000 000 000
000 calculos de punto flotante por segundo) superando
en casi el doble a la supercomputadora Cray Titan, del
Oak Ridge National Laboratory de Estados Unidos, que
desde noviembre de 2012 mantenia el primer lugar.

Las computadoras asi como las conocemos ac-
tualmente, aparecieron en 1941 con la Z3 de Konrad
Zuse, seguida por la ABc computer que usaba tubos al
vacio o bulbos para realizar operaciones aritméticas.
Sin embargo, las computadoras no tuvieron el prefijo
sUper sino hasta 1965, con la aparicion de cpc 6600;
esta computadora era capaz de realizar diez tareas
mas rapidamente, ya que reunia muchas razones para
ser llamada la supercomputadora. Mientras tanto los
ingenieros soviéticos daban sus Gltimos toques a la
BESM-6 con su procesador de 48 bits y una velocidad de
10 MHz (un megahercio, MHz equivale a un millon de
hercios). Se utiliza muy frecuentemente como unidad
de medida de la frecuencia de trabajo de un dispositivo
de hardware. Esta producia un megaflop por segundo.

En 1974 Seymour Cray dio a conocer publicamen-
te la primera supercomputadora que lleva su nombre y

Revista de la Vicerrectoria de Investigacion y Estudios de Posgrado

desde entonces es considerado el padre de las super-
computadoras en Occidente.

En nuestros dias, solo algunos paises producen
computadoras realmente sUper potentes, Estados Uni-
dos hasido, y en el futuro proximo podria seguir siendo,
el lider en esta clasificacion.

Los sistemas mas poderosos en el mundo son
sistemas petaescala, donde un ndmero masivo de las
computadoras trabajan en paralelo para resolver el mis-
mo problema. Dada la velocidad actual de progreso, los
expertos de la industria estiman que las supercomputa-
doras alcanzaran una exaflop (un trillén de operaciones
por segundo) para el ano 2018.

Uno de los equipos mas recientes y poderosos se
encuentra en el Centro de Computacion Avanzada de
Austin, Texas, EUA con Stampede [1], es fabricado por
la empresa Dell. Esta supercomputadora tiene insta-
lado un sistema operativo enu/Linux (CentOS 6.3) se
encuentra en el séptimo lugar a nivel mundial como
una de las mas veloces, es capaz de producir 9.6 peta-
flop 0 nueve mil seiscientos billones de calculos por se-
gundo. Tiene 6400 nodos [1], cada nodo de Stampede
es como una computadora de escritorio potente. Con
los procesadores de alto rendimiento, la memoria RAM
y el almacenamiento, Stampede combina versiones
de gama alta de componentes habituales de calculos
cientificos. [4]. Contiene 522 080 nucleos de procesa-
mientos o procesadores. Una computadora de escrito-



rio tipica tiene dos o cuatro nucleos de procesamien-
to o un microprocesador de dos o cuatro nucleos, y
también puede incluir un acelerador para aumentar el
rendimiento de graficos. Con tantos nucleos de proce-
samiento disponibles, Stampede es capaz de ejecutar
procesos de gran magnitud a gran velocidad, que no
es posible en una computadora comun.

Ademas posee una memoria total de 270 terab-
yte (un byte son ocho bits). Cada nodo de Stampede
tiene 250 6B de memoria, 0 RAM, Y cada uno de los
nodos de gran memoria tiene un terabyte. Una com-
putadora de escritorio tipica tiene 4, 8, o tal vez 16 B
de raM. Mas memoria ram significa que los investi-
gadores pueden trabajar en tamanos de problemas
mucho mas grandes de lo que de otro modo podrian
utilizar una computadora de escritorio [3].

Este tipo de supercomputadoras al procesar
demasiada informacion empiezan a generar mucho
calor, por lo que requieren de un enfriamiento es-
pecial. Algunas utilizan un sistema de enfriamiento
sumergiendo los componentes en liquido dieléctrico
(este material no conduce electricidad y no afecta los
circuitos) [4].

Glosario:

GNU/Linux: es uno de los términos para referirse
a la combinacion del nucleo o kernel libre similar
a Unix denominado Linux con el sistema GNu.
FLops: Floating-point Operations Per Second
(operaciones de punto flotante por segundo).
RAM: Random-access memory (memoria de
acceso aleatorio).

Byte: un byte equivale a 8 bits.

Kilobyte: un byte equivale a 1024 bytes.
Giga: Sistema Internacional de Unidades que
indica un factor de 10°, o

1000 000 000 (mil millones).

Tera: Sistema Internacional de Unidades que
indica un factor de 10%, o

1000 000 000 000 (un billon).

Peta: Sistema Internacional de Unidades que
indica un factor de 10", equivalente a

1 000 000 000 000 000 (mil billones).

EXA: Sistema Internacional de Unidades que
indica un factor de 10

1000 000 000 000 000 000 (un trillon).
Hertz: unidad de frecuencia, 1/segundos, s™.

Fotografia 4. Sistema de enfriamiento de Stampede [5].
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Fotograffa 5. Estructura de un nodo de Stampede [3]

Actualmente en México contamos con una super-
computadora que se llama Kan Balam esta ubicada en
la ciudad de México, en el campus principal de la Uni-
versidad Nacional Auténoma de México en el edificio
de la Direccion General de Cémputo y de Tecnologias
de Informacion y Comunicacion (pGTic) y su costo supe-
ra los tres millones de dolares.

El 17 de junio de 2013 en la Conferencia Inter-
nacional de Supercomputacion celebrada en Leipzig,
Alemania, se anunci6 la lista de las quinientas me-
jores supercomputadoras, donde aparece Tianhe-2.
Tianhe-2, es una supercomputadora desarrollada por la
Universidad Nacional de Tecnologia de Defensa de Chi-
na (NuDT) vy la empresa china Inspur, ubicandose en el
Centro Nacional de Supercomputo en Guangzh. Tiene
un rendimiento de 33.86 petaflops, es decir 33 860 000
000 000 000 operaciones de punto flotante por segundo,
con un pico tedrico de 54.9 petaflops que la convierte en
la supercomputadora mas rapida del mundo, hasta hoy
en dia mantiene su puesto como la mejor.

Con el creciente nimero de datos los cientificos
siempre necesitan mas y mas recursos para procesar-
los, por lo que se esperan desarrollos de nuevas y mejo-
res tecnologias para mejorar el supercomputo.
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anofotonica

en medios discretos

l. Introduccion

En las Gltimas décadas, los sistemas fisicos de bajas
dimensiones han despertado un fuerte interés en la
comunidad cientifica debido a nuevos fenémenos que
se manifiestan, Unicamente, en estructuras de escalas
nanomeétricas. Estos sistemas fisicos pueden llevar al
desarrollo de dispositivos opticos o electronicos inte-
grados. La fisica de las interacciones a escalas nano-
métricas se enriquece al considerar que estas pueden
ser no lineales, lo que permite hablar de control de la
luz por luz, con potenciales aplicaciones para resolver
problemas como son la conmutacion logica optica.

Sin embargo, no siempre los parametros no li-
neales de los materiales provocan una respuesta op-
tica no lineal que nos sea de utilidad. Por esta razon,
una de las lineas de trabajo que permite explotar las
interacciones no lineales son los procesos que se
dan en materiales hechos por el hombre. Estos se
conforman a partir de la integracion a nanoescala de
materiales de diferentes propiedades opticas, obte-
niéndose otro con propiedades totalmente diferen-
tes. Por ejemplo, mediante la insercion de particulas
en un medio homogéneo; es decir, tenemos cierta
cantidad de un material puro y lo contaminamos con

Erwin A. Marti P.

Facultad de Ciencias Fisico Matematicas

una pequenisima cantidad de otra sustancia. Otro
método es la estructuracion de un medio a través de
la superposicion de peliculas de espesores nanome-
tricos, como si fuéramos armando un sandwich con
capas delgadisimas de material.

Otra forma de fabricar un medio discreto a na-
noescala es mediante la fabricacion de arreglos de
gufas de onda de seccion transversal menor que la lon-
gitud de onda a propagar. En nuestro proyecto en una
primera etapa nos centraremos en el estudio de estos
SNENES

Il. Nanofotoénica

Una parte fundamental para el estudio de los nuevos
fenémenos a escala nanomeétrica es la propagacion de
campos electromagnéticos como portadores de infor-
macion a traves de estructuras con estas dimensiones,
principalmente el llamado campo cercano, que presen-
ta un comportamiento complejo vy tiene contribuciones
de los campos evanescentes, que no propagan ener-
gia, y por tanto no satisfacen el principio de conserva-
cion, al que otros campos estan sometidos. Todo esto
significa que la luz se comporta de manera muy parti-
cular cuando la analizamos en escalas pequenisimas.
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Para el estudio de la interaccion radiacion-materia
a escala nanomeétricas, existe una nueva discipling,
conocida como nanofoténica. Esta tiene por objeto el
estudio de la generacion, propagacion, control y detec-
cion de luz en componentes de dimensiones similares
0 menores que su propia longitud de onda, una forma
de ver esta situacion es pensar en la luz como una in-
finidad de pequenisimos —de escala nanoscopica—
paquetes individuales cuyas caracteristicas dependen
en buena medida de su tamano; en nanofotonica tra-
bajamos con objetos y estructuras de tamano parecido
a los paquetes de luz. La nanofotonica afecta en gran
medida en areas como la biologia, la quimica y la nano-
tecnologia que se encarga de la fabricacion de material
nanoestructurado que permite procesar ondas de luz.

La nanofotonica es la fusion de la nanotecnologia y
la fotonica, donde las nanoparticulas o nanoestructuras
pueden ser integradas de manera operativa. A diferen-
cia de la 6ptica, nanofotonica considera materiales semi-
conductores, dieléctricos o metalicos como elementos
naturales de las nanocomponentes. Cada uno de los
materiales mencionados produce fenbmenos de espe-
cial interés cuando interactian con una sefal optica, pu-
diendo asi ser aplicadas en diferentes areas.

En la primera etapa de nuestro proyecto nos cen-
tramos en el estudio de la interaccion de la luz con
medios dieléctricos. Y como puntualizaremos mas
adelante el objetivo es la busqueda de regularidades
que permitan establecer componentes en los cuales se
desarrollen operaciones logicas con luz.

lll. Ley de Moore y nanofoténica

La importancia de poder proyectar luz con detalle en
areas cada vez mas pequenas, ha llevado al desarro-
llo de las técnicas de litografia nanométrica. Gordon E.
Moore, cofundador de Intel, establecio en 1965 una
ley que lleva su nombre, en la cual establece que la
cantidad de transistores de un chip se duplica cada 18
meses, lo que supone un incremento de rendimiento
y reduccion de costos por transistor. En esta linea, di-
cha empresa ha presentado su nueva tecnologia 3D,
en donde propone transistores de 19 nm (nanémetros)
para procesadores, el cual ofrece un rendimiento de
37% mejor que los transistores actuales de 32 nm pla-
nos. Con esto se pretende reducir el consumo de ener-
gia y brindar un rendimiento constante. Se menciona
—no sin discusion— que el limite teorico del tamarfio
del transistor en los microprocesadores es 7 nm.
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La nanofotonica es la fusion de la
))nanotecnologia y la fotonica, donde
las nanoparticulas o nanoestructuras
pueden ser integradas de manera operativa.
A diferencia de la Optica, nanofotonica
considera materiales semiconductores,

dieléctricos o metalicos como elementos
naturales de las nanocomponentes.

Mientras tanto la ley de Moore se ha cumplido.
El nimero de transistores en un chip ha crecido desde
1971 con el procesador Intel 4004 (2300 transistores, ve-
locidad de reloj 108 kHz y tecnologia de 10 micrometros)
al procesador Haswell recientemente liberado (1400 mi-
llones de transistores, 2.5 GHz como velocidad de reloj
y 22 nm). {Hasta donde es posible llegar con esta ley de
crecimiento? Las compafias fabricantes de chips con-
flan que siga vigente por quince o veinte afos mas, en
ese entonces, llegara a su fin por limitantes fisicas. Los
aislantes de los transistores tendran solo unos atomos
de espesor, con lo cual es probable que se pierda el con-
trol sobre la estabilidad de los electrones (efecto tinel) y
no se podra reducir mas el tamano, ni se podra aumen-
tar mas la velocidad de procesamiento.

Si bien la tecnologia cmos nos acompanara por un
par de décadas mas, la realidad es que en este mo-
mento no hay un paradigma real para la creacion de
los nuevos procesadores. Encontramos enormes es-
fuerzos de la comunidad cientifica por demostrar la
versatilidad de nuevas tecnologias. Se habla con insis-
tencia en la computacion cuantica, sin embargo, apar-
te de los notables resultados teoricos, pasaran algunas
décadas antes de tener un prototipo y quiza un siglo
antes de pensar en produccion industrial.

A nuestro criterio una opcion real para la nueva fa-
milia de procesadores, que satisfagan las futuras deman-
das en comunicacion y procesamiento, son los 6pticos a
escalas submicrométricas. Es decir procesadores nano-
fotonicos. La computacion optica presenta una serie de
ventajas sobre la electrénica: mayor rapidez de proce-
samiento (velocidades de reloj medidas en terahertz),
menor disipacion de calor (critico en supercomputo, por
ejemplo), menos ruido, inmunes a la interferencia elec-
tromagneética, alto paralelismo, etcétera.

Al momento hay ya varios prototipos de procesa-
dores opticos funcionando. Con la principal desventaja



del tamano: decenas de decimetros cubicos de volu-
men. Por lo que uno de los esfuerzos es la miniaturi-
zacion de los prototipos. Sin embargo, es necesario
puntualizar que al momento no existe un modelo Unico
de transistor optico, el cual sea realmente perspectivo.
Actualmente se esta estudiando una variedad de mé-
todos tendentes a realizar operaciones logicas con luz.
Siendo el método mas viable el que conlleva la interac-
cion no lineal de luz con el medio material, el cual a su
vez modifica las propiedades de la luz. Esto ha permiti-
do la creacion de compuertas todo-6ptico tipo AND, OR,
NAND, XOR, etc., y combinaciones de las mismas. Hay
que mencionar que la existencia de materiales con las
adecuadas propiedades no lineales no es siempre po-
sible. Por lo que se debe recurrir a su fabricacion, pero
mas que una tarea quimica es fisica, ya que se parte
de materiales existentes y se busca la estructuracion
de los mismos. Organizar, por ejemplo, nanocables por
autoensamblaje no implica necesariamente aumentar
los costos de fabricacion que normalmente se requie-
ren para producir los dispositivos del tamano de los na-
nocables, como son los transistores que actualmente
empleamos en los chips de nuestras computadoras,
teléfonos celulares, tablets, etcétera.

Con la creacion de dispositivos fotonicos a escalas
nanometricas sera posible pensar en el desarrollo del
suefo anhelado por la comunidad cientifica: el desarro-
llo de la computadora Optica. En este sentido va orien-
tado nuestro proyecto de supercomputo.

IV. Compuertas opticas no lineales basadas
en arreglos de nanoguias de onda

El proyecto Nanofoténica en Medios Discretos instru-
menta las técnicas del experimento numérico para es-

tudiar la propagacion e interaccion de la luz en medios
discretos, cuyas dimensiones caracteristicas son me-
nores que la longitud de onda de la luz que se propaga.
Las condiciones mencionadas imponen restricciones
muy estrictas a la forma como se realizan los calculos.
En primer lugar, no es posible realizar aproximaciones
al analisis del campo electromagnético. Debiendo in-
tegrarse numeéricamente las ecuaciones de Maxwell
directamente (sea en el dominio temporal, espectral
0 bien empleando elemento finito), lo que implica la
solucion de un sistema de seis ecuaciones diferencia-
les parciales y acopladas de manera simultanea. A lo
que hay que agregar, las relaciones constitutivas de la
interaccion radiacion materia, mas las condiciones de
frontera. En segundo lugar mencionamos que el ma-
llado del medio, condicion basica para la estabilidad de
los métodos numéricos, implica tamanos de paso que
van desde centésimas a diezmilésimas de longitud de
onda. En este mismo sentido, el manejo de las esca-
las temporales esta normalizado por la duracion del
periodo de oscilacion optico. Por lo que el tamano en
el incremento temporal es de centésimas de femtose-
gundo. Estos parametros nos indican que la cantidad
de iteraciones que hay que realizar en una simulacion
es enorme. Cosa imposible realizar en computadoras
convencionales. De ahi la necesidad de realizarla en
supercomputadoras.

Nuestro proyecto de trabajo se desarrolla en Ia
Facultad de Ciencias Fisico Matematicas y nuestra la-
bor involucra a las licenciaturas en Fisica y Fisica Apli-
cada, asi como el Posgrado en Fisica Aplicada. A la
vez que mantenemos relaciones de colaboracion con
centros como las Universidades de Twente, Harvard,
Complutense de Madrid, entre otras. Il
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Investigacion de frontera en el
IFUAP con el apoyo del Laboratorio
Nacional de Supercémputo

del Sureste de México

on un ambicioso proyecto, aprobado por Cona-
cyt y respaldado por instituciones de reconoci-
do prestigio, como la BUAP, la UDLAP Y el INAOE,
se ha dado paso a la creacion del Laborato-
rio Nacional de Supercomputo del Sureste de México
(Lns). Con esto, investigadores del Instituto de Fisica de
la BUAP (IFUAP), dedicados al estudio teodrico y numérico
de propiedades fisicas de materiales, se veran amplia-
mente beneficiados. En el IFUAP se cuenta con inves-
tigadores reconocidos a nivel nacional e internacional
en diferentes temas de investigacion. Algunos estan
relacionados con propiedades fisicas de materiales.

En el caso de nanociencia, se han realizado cal-
culos numéricos relacionados con la interaccion luz-
materia a escala nanométrica. En particular —con las
herramientas de computo con que actualmente cuenta
el IFuap—, se han estudiado las eficiencias de absor-
cion, dispersion y extincion de una sola nanoparticula,
utilizando modelos que bajo ciertas aproximaciones,
reproducen resultados experimentales. Sin embargo,
un tema de frontera en nanociencia es el ensamblado
de nanoparticulas, donde un conjunto de éstas, con di-
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Instituto de Fisica de la Universidad Autonoma de Puebla, IFuap

ferentes tamafios y formas, se deposita en sustratos de
diferentes materiales. Este tipo de arreglos puede ser
bidimensional o tridimensional. Para generar un enlace
entre nanociencia y nanotecnologia es muy importan-
te complementar el conocimiento obtenido de fuentes
experimentales con teorias y simulacion numeérica para
un mejor entendimiento de los fendbmenos observados.
El aumento de dimension en los sistemas tiene como
consecuencia mayor demanda de recursos compu-
tacionales, ya sea velocidad, capacidad de almace-
namiento o ambas. Con la puesta en marcha del Ins
sera posible abordar el estudio numérico de sistemas
ensamblados y con ello, extender teorias, hasta aho-
ra enfocadas en sistemas en 1D, a 2D y 3D. Con esto
se espera paner en la vanguardia del conocimiento a
nuestra maxima casa de estudios.

Por dltimo, vale la pena mencionar que no solo la
nanociencia se vera beneficiada con el LNs: otras areas
de investigacion que se desarrollan en el IFUAP v que
involucran propiedades fisicas de materiales fononicos,
foténicos, metamateriales, superconductores, sistemas
aperioddicos, etc., también se veran beneficiadas. Il



acio en Ciudad Guerrero, Chihuahua, el 2 de

octubre de 1900, y estudié a medicina en

México (1918-1921), Berlin (1923) y Francia,

donde se gradda en la Escuela de Medicina
de Paris (1927). Al mismo tiempo aprendié a tocar el
piano, con el que se ayuda econémicamente, tocando
para peliculas mudas y en restaurantes. Regresa a la
ciudad de México en 1927, donde se desempefnd como
investigador y profesor de fisiologia. En 1930 obtiene la
beca Guggenheim para trabajar en el departamento de
fisiologia de la Universidad de Harvard, entonces diri-
gido por Walter Cannon, con quien estudio la natura-
leza quimica de la homeostasis (habilidad de los seres
vivas para mantenerse estables en su interior frente a
un medio ambiente cambiante).

Se casa con Virginia Thompson en Estados Uni-
dos en 1931y Harvard le asigna una segunda beca que
ejerce entre 1932 y 1933 y es nombrado, este Ultimo
afio, instructor de fisiologfa. Entre los afios 1931y 1945
trabajo con destacados investigadores, entre ellos,
Efrén del Pozo, H.G. Schwartz y Norbert Wiener, con
quien colabor6 para escribir Behavior, Purpose and Te-
leology, que segun el mismo Wiener, fijé las bases para
la nueva ciencia de la cibernética, habrian de colaborar
hasta la década del cincuenta financiados por la funda-
cion Rockefeller.

Regresa a México y se desempefia como jefe
del Laboratorio de Fisiologia del Instituto Nacional de

) Se dedicd a investigar

el funcionamiento del
sistema nervioso y en particular
los procesos de transmision
de impulsos, la transmision
neuromuscular y sinaptica

Cardiologia hasta 1960 y mas tarde como jefe del De-
partamento de Fisiologia del Cinvestav, centro del que
fue fundador. Se dedic6 a investigar el funcionamiento
del sistema nervioso y en particular los procesos de
transmision de impulsos, la transmision neuromuscular
y sinaptica, el control de la circulacion sanguinea vy las
leyes que rigen el aleteo auricular asi como la fisiologia
de la corteza cerebral. Ademas, contribuy6 a estable-
cer la nocién de la accion especifica de la acetilcolina
liberada (neurotransmisor especifico en el proceso si-
napsis) como causa inmediata de la transmision de los
impulsos nerviosos en los musculos estriados e intentd
sentar las bases de una matematica biolégica. Sin em-
bargo, también enseno varios cursos de matematicas
e incluso de musicologfa.

Muri6 en la ciudad de México el 20 de septiem-
bre de 1970. Sus restos descansan en la Rotonda de
los Hombres llustres del Pantedn Civil de Dolores de
México, D.F. H
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11771— Se publica la primera
edicion de la Encyclopaedia
Britannica en Londres.
2004- Cientificos rusos y esta-
dounidenses dan a conocer dos
nuevos elementos quimicos:
ununtrio y ununpentio.
1935- Leonard Keeler uti-
liza por primera vez el de-
tector de mentiras en un juicio
en la ciudad de Portage, Estados
Unidos de América.
31468— Muere Johannes Gu-
tenberg, inventor de la im-
prenta de tipos moviles.

1966- La sonda soviética Luna 9
llega a la Luna de forma suave
y controlada, la camara estuvo
enviando fotografias hasta que
se agoto su bateria y se perdio
contacto con ella.
41841— Nace Clement Ader,
ingeniero francés creador de
un micréfono y perfeccionador
del teléfono.
5 1987- La URrss lanza la astro-
nave Soyuz TM-2 con dos tri-
pulantes a bordo para poner en
marcha una estacion espacial.

2 de febrero de 1935
Leonard Keeler utiliza por
primera vez el detector de

mentiras en un juicio en la
ciudad de Portage, Estados
Unidos de Ameérica.

Febrero

EFEMERIDES CIENTIFICAS

61944— John Rock y Miriam
Menkin fertilizan por primera
vez un 6vulo humano en un tubo
de ensayo.
71932— James Chadwick de-

nomina por primera vez neu-
trones a las particulas sin carga
eléctrica en el nucleo del atomo
en un articulo publicado en la re-
vista Nature.

1834- Nace Dimitri Ivanovich

Mendeleyev, quimico que
formulé el sistema periodico de
los elementos en 1869.
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25 de febrero de 1969
Es lanzada la sonda espa-
cial Mariner VI para realizar

un analisis de la atmosfera
y superficie de Marte.

tanico que planteo la teoria evo-

lutiva.

1 3 1946- El primer ordena-
dor electronico es acti-

vado en la Escuela de Ingenieria

Eléctrica Moore de la Universi-
dad de Pennsylvania.

1 4 1990- Se recibe por pri-
mera vez una imagen

real del Sol a través de la sonda

Voyager |.
1 5 1564- Nace Galileo Ga-
lilei, astronomo y ma-

tematico italiano quien realizo

181930 Clyde Tombaugh des-

cubre Pluton.

1 9 1626- Nace Francesco
Redi, médico italiano que

desautorizo la hipotesis de la gene-

racion espontanea.

20 1986- Es puesta en orbita
la estacion espacial MR, se

mantuvo en Orbita durante quince

anos.

2 1 1953- Desvelan la estruc-
tura del Abn en Cambridge

por los investigadores del labora-

torio Cavendish: Francis Crick y J.
Watson.

y superficie de Marte.
26 1935- Se prueba el radar
por primera vez, un siste-
ma de deteccion y telemetria por ra-
dio ideado por Robert Watson-Watt.
27 1989- Muere Konrad Lo-
renz, zo6logo austriaco
fundador de la etologla moderna
0 estudio cientifico del comporta-
miento animal.
28 1561- Ambroise Paré pu-
blica el primer tratado de
cirugfa: El tratamiento curativo de

heridas y fracturas en la cabeza hu-
UELRED
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Spinor (S): ¢Por qué la Buap decidio
emprender el proyecto del Lns?

Dr. Humberto Salazar Ibargien: La Buap es una insti-
tucion de educacion superior que se ha caracterizado
por contar con una amplia base de investigadores.
Actualmente cuenta con cerca de quinientos inves-
tigadores en el Sistema Nacional de Investigadores
del Conacyt. De este total, un nimero considerable
usan como soporte de sus investigaciones herra-
mientas computacionales para modelar, verificar
o predecir resultados. Cuenta ademas con mas de
veinte posgrados en el padréon de posgrado de ca-
lidad del Conacyt, cuyos estudiantes regularmente
requieren también de herramientas computacionales
para el desarrollo de sus trabajos de tesis. En los afos
recientes se han realizado esfuerzos por contar con
pequenos clisteres de computo (Pollux, Popocatépetl
y Fénix) que operan con rendimientos de entre dos y
cinco teraflops, pero son insuficientes para atender
las demandas de un grupo tan numeroso de investi-
gadores y estudiantes.

Atendiendo la convocatoria del Conacyt “Apoyos
Complementarios para el establecimiento y consolida-
cion de laboratorios nacionales” se presento el proyec-
to Laboratorio Nacional de Supercomputo del Sureste
de México, solicitando al Conacyt un apoyo de veinte
millones de pesos, mientras que se comprometia apo-
yo en forma de fondos concurrentes por treinta millo-
nes de pesos por parte de la BuaP y cuatro millones
de pesos por dos instituciones asociadas, el INACE (tres
millones de pesos) y la ubLa ( un millon de pesos ).

Entrevista

Doctor Humberto

Salazar Ibargiien

Director del Laboratorio Nacional de
Supercémputo del Sureste

El proyecto fue aprobado, con fondos del Cona-
cyt, por dieciocho millones cuatrocientos mil pesos.
De esta manera, por primera vez la BUAP contara con
un laboratorio nacional reconocido y podra dar sopor-
te computacional a sus grupos de investigacion y sus
posgrados.

(S): éNos podria explicar qué es exactamente
el Lns del sureste de México?
Dr. H: EI' LNs sera un equipo de computo de alto rendi-
miento con acceso a una capacidad de almacenamien-
to sin precedentes y conectado internamente median-
te una red de comunicaciones de alta velocidad, de
manera que el conjunto es visto como una supercom-
putadora que hace calculos a velocidades de miles de
millones de veces mas grandes que las computadoras
comunes. Ademas, cuenta con un software propio y
optimizado para atender proyectos que demandan
esta capacidad de procesamiento y un sistema de co-
las que permita atender a un gran nimero de usuarios.
En una primera etapa el Lns se enfocara a la inves-
tigacion del consorcio que integran la Buap, la Universi-
dad de las Ameéricas campus Puebla (upLap) y el Institu-
to Nacional de Astrofisica, Optica y Electronica (INAOE),
asi como de otras instituciones de educacion superior
del pais, con las cuales existan alianzas. En una segun-
da etapa se brindaran servicios a otros sectores como
la industria, las empresas vy el gobierno. Estos servicios
estaran principalmente enfocados a tareas de alma-
cenamiento de grandes cantidades de datos y proce-
samiento de informacion. Esperamos que la venta de
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tiempo de computo y almacenamiento haga posible
hacer del ins del Sureste un proyecto autosustentable,
pues el equipo que estamos proyectando —tal como
cualquier otro equipo de supercoOmputo— tiene una
vida atil limitada por el avance tecnologico. Por esta
razon es necesario que el laboratorio pueda generar
recursos que nos permitan actualizar nuestros equipos
y mantener la relevancia del proyecto.

(S): éCuales son las caracteristicas del equipo
que se piensa adquirir para el Lns?

Dr. H: Sera una de las tecnologias mas avanzadas de
calculo numérico que existe actualmente. Se basa en
un enfoque de gestién centralizada que hace que los
nodos disponibles funcionen como servidores compar-
tidos. Cada uno de estos nodos contiene procesadores
multi-core (procesadores de multiples ntcleos como los
encontrados en un smartphone, tableta, ordenador por-
tatil, etcétera) de alto rendimiento. El uso de procesado-
res multi-core combinado con la centralizacion es una
tendencia emergente; uno puede pensar en esto como
un pequeno grupo que depende y contribuye a un todo,
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como los musicos de una orquesta. En particular, el La-
boratorio Nacional de Supercomputo del Sureste conta-
ra con 204 nodos con 24 nlcleos de procesamiento de
ltima generacién cada uno, que tienen la capacidad de
realizar aproximadamente 170 billones de operaciones
por segundo (170 teraflops) y de acceder a un petabyte
de almacenamiento de datos a una velocidad de interco-
municacion de 56 gigabytes por segundo. Esto colocara
a la Buap como el centro lider en capacidad de procesa-
miento en el pais. Contara ademas, para usuarios con
aplicaciones altamente paralelizables, con dos nodos de
computo con coprocesadores Xeon Phi de Ultima gene-
racion, y dos nodos de computo con dos Pus nvipia K40
cada uno. Se adquirieron ademas, dos nodos de altisima
memoria RAM (UN T8 cada uno) para usuarios que requie-
ren alta capacidad de memoria local (por nodo).

El equipo se ha recibido ya en las instalaciones del
Centro de Datos del Sistema de Informacion Univer-
sitario (siu) en Ciudad Universitaria y esta siendo pro-
bado, configurado y puesto en marcha. Formalmente
serad dado de alta el proximo 15 de febrero.

(S): En el foro de usuarios del Lns se hizo
énfasis en las capacidades de conectividad
del equipo. éNos podria explicar por qué es
tan importante esta caracteristica?

Dr. H: En primer lugar, para gran parte de la investiga-
cion que queremos realizar en el Ins, va a hacer falta
transmitir grandes cantidades de datos desde las ins-
tituciones y centros donde estos son producidos. Por
ejemplo, si quisiéramos colaborar en las investigacio-
nes que realiza el Consejo Europeo para la Investiga-
cion Nuclear (cern) a traves del Gran Colisionador de
Hadrones (LHC) necesitarfamos ser capaces de recibir
enormes cantidades de datos a gran velocidad des-
de sus instalaciones en Europa. Por otra parte, en la
segunda etapa que he mencionado, si se ofrece a los
clientes del INs servicios de almacenamiento y pro-
cesamiento de informacién en muchas situaciones es
impensable que dichos clientes lleven fisicamente sus
datos hasta nuestro laboratorio: es necesario contar
con infraestructura de comunicacion de alta velocidad,
segura, confiable y robusta.

(S): éQuiénes seran los usuarios dentro de la
universidad del laboratorio?

Dr. H: El 26 y 27 de junio del 2014, se llevo a cabo el
primer Foro de Usuarios del Laboratorio Nacional de



Supercomputo del Sureste de México (LNs), la primera
actividad publica de este proyecto, en el auditorio del
Centro de Quimica del Instituto de Ciencias de la Uni-
versidad Auténoma de Puebla.

El objetivo de este encuentro académico fue defi-
nir las perspectivas de los proyectos que forman parte
del Lns, integrar nuevos proyectos, difundir su uso en
posgrados y otros programas académicos, y aprender
de los invitados especiales de otros centros de super-
computo del pafs.

A partir de las presentaciones en este foro, se
identificaron las siguientes areas de usuarios dentro de
la BUAP:

Bioinformatica:

Abarca grupos de investigacion de disciplinas tales
como: Biologia moalecular, Biologfa celular, Microbiolo-
gfa, Bioguimica, Biofisica, Biomedicina, Ingenieria ge-
nética y Farmacologia.

El objetivo principal es el desarrollo de herramien-
tas bioinformaticas para la visualizacion de datos corres-
pondientes a informacion genética, que no se limita a ge-
nomas bacterianos, sino también es factible de utilizar en
genomas Viricos y organismos eucariontes. Un ejemplo
es la proyeccion lineal del material genético bacteriano
en un circulo, ya sea cromosoma o plasmido, y en una
segunda dimensién tantos replicones como queramos.
Esto facilita su comparacion en forma visual.

Quimica:

Abarca grupos de investigacion de disciplinas tales
como: Polimeros; Quimica de coordinacion y orga-
nometalica; Quimica cuantica y estructura molecular;
sintesis, caracterizacion y analisis tedrico de compues-
tos quimicos; ciencias de materiales; materiales op-
toelectronicos; nanociencia y nanotecnologia; sintesis
y caracterizacion de materiales nanoestructurados;
dispositivos organicos electro-activos y celdas solares;
materiales magnéticos; modelado de fenébmenos na-
noscopicos entre otros.

El objetivo de la quimica computacional consiste
en obtener cada vez una mejor descripcion de la geo-
metria, la estructura electrénica y la energia de los
sistemas quimicaos, y a partir de ahi obtener una bue-
na prediccion de sus propiedades moleculares. La ca-
racterizacion de la estructura quimica asi como de las
propiedades (6pticas, electronicas, polimorfismo, pro-
piedades inhibidoras, cataliticas, mecanismos acido-

base, etcétera) de los diferentes compuestos se realiza
mediante espectroscopia (IR, RMN, ultravioleta/visible) y
voltametria ciclica; mientras que a nivel teorico se re-
quiere en la actualidad de calculos basados en métodos
ab initio y en la teorfa de funcionales de la densidad
(DFT) para obtener los espectros teoricos, asi como las
energias de los orbitales moleculares Homo (Highest
Occupied Molecular Orbital) y Lumo (Lowest Unoccu-
pied Molecular Orbital) y demas propiedades de interés
de las moléculas en estudio.

Ingenieria:

Abarca grupos de investigacion de disciplinas tales
como: Ingenieria en materiales, Ingenierfa aeroespa-
cial, Ingenierfa automotriz, investigacion en propieda-
des mecanicas, electrénicas y estructurales de mate-
riales, entre otras.

El objetivo principal en el area de ingenieria es
el analisis de temperaturas, deformaciones, y demas
propiedades sobre estructuras (puentes, piezas de co-
ches, tornillos, etcétera.); esto se logra con el método
de elementos finitos (Fea, Finite Element Analysis), que
es una técnica de simulacion por computador usada en
ingenieria. Esta investigacion tiene multiples aplicacio-
nes en el analisis y diseno para distintos campos de
la ingenierfa, tales como en construcciones metalicas,
magquinaria industrial e hidraulica, aeronautica, auto-
mocion, entre otros. El desarrollo de elementos finitos
en estructuras suele basarse en analisis energéticos
como el principio de los trabajos virtuales.

Fisica:

En fisica algunas areas en las cuales se requiere com-
puto de alto rendimiento son: Fisica médica, Fisica de
aceleradores, Astroparticulas, etcétera, pero en ge-
neral cualquier area relacionada con Fisica de altas
energias (Her) demanda el uso de computo de alto
rendimiento. Un claro ejemplo es el LHc: cada choque
de particulas que se efectla en este colisionador pro-
duce millones y millones de datos en cada uno de los
detectores que se encuentran a lo largo de su camino,
es necesaria una gran capacidad de computo y alma-
cenamiento de datos para poder hacer frente a este
tipo de tareas.

Matematicas:

La matematica computacional abarca la investigacion
matematica en amplio espectro de areas donde la infor-
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matica juega un papel esencial, haciendo hincapié en los
algoritmas, métodos numéricos y métodos simbolicos.

Software adquirido:

Para atender las demandas antes mencionadas se
han adquirido las siguientes licencias de software para
Fisica, Quimica, Ingenieria y areas afines: Gaussian,
Molpro, Vasp, Wien2K, TeraChem, Crystal, OrcaRCA,
Quantum Espresso, Comsol Multiphysics, Lumerical,
Silvaco, Synopsys y Cadence.

(S): éQuiénes serian los usuarios académicos
del laboratorio al exterior de la universidad?

Dr. H: En una primera etapa, los usuarios académicos
del (ns al exterior seran los investigadores y estudian-
tes de posgrado de la Universidad de las Américas
campus Puebla (ubLap) y del Instituto Nacional de As-
trofisica, Optica y Electronica (iNAOE), quienes con la
BUAP conformaron un consorcio para la operacion del
NS, Sin embargo, se debera atender la demanda de
cualquier investigador a nivel nacional, de acuerdo al
reglamento de uso que el consorcio establezca.

(S): éCual sera el impacto del Laboratorio
a nivel estatal y regional? éSe tiene
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contemplada la colaboracion con
universidades de otros paises de la region?
Dr. H: El impacto inicial esperado, consiste en el reforza-
miento de los grupos de investigacion y los posgrados de
las instituciones que conforman el consorcio, dado que el
equipo estara optimizado para atender sus necesidades.

Se espera un incremento en sus publicaciones vy
propuestas de patentes, asi como una reduccion en los
tiempos de graduacion. También, se espera poder aten-
der en una siguiente etapa de crecimiento, las demandas
de otros estados, del sureste de México y naturalmente
de Centroameérica y el Caribe, ya que la conectividad de
la red académica, define naturalmente areas geografi-
cas en México, que favorecen su aglutinamiento.

(S): éEsta proyectado el uso del laboratorio
para fines no académicos, por ejemplo, por
parte de la industria?

Dr. H: Se ha planeado una segunda etapa del Lns en
el que se brindaran servicios a otros sectores como la
industria, el sector de servicios y el gobierno. Esto no
solo con el fin de promover el desarrollo economico y
social, sino como una estrategia para el pago de man-
tenimiento y renovacion del equipo, ya que tiene una
alta tasa de depreciacion. Il
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que podemos realizar con el equipo de supercomputo del LNS

C h anunciando en las
O m O S e a dltimas semanas en
los medios se ha adquirido un equipo de supercoémputo
y se encuentra instalado en la Buap, esta plataforma
es el eje del Laboratorio Nacional de Supercémputo
del Sureste de México. Este equipo se ubica en Ciudad
Universitaria y se estan realizando las pruebas de fun-
cionamiento y puesta a punto del mismo. La pregunta
que surge sobre éste es (qué se puede hacer con él? A
continuacion explicaremos algunas de las cosas que es
posible realizar en sus maédulos principales. Con esto
debemas entender que no se trata de una maquina de
calculo monolitica, sino de un conjunto de secciones

Manuel Martin Ortiz
Facultad Ciencias de la Computacion — BUAP
mmartin@cs.buap.mx

que permiten realizar varias tareas especificas con un
gran poder de computo y velocidad.

El mddulo mas importante del equipo del ns es la
parte de Hpc (High Performance Computing), éste se es-
tructura como un clister conformado por 4896 cores en
204 nodos de computo con una memoria distribuida de
25.5 terabytes. En ésta seccion de Hpec es posible ejecutar
aplicaciones y programas que sean capaces de explotar
su arquitectura paralela. Los problemas que se puedan
dividir en tareas independientes mayoritariamente son
excelentes candidatos para aprovechar dicho entorno.
Algunos problemas clasicos de éste tipo son las simula-
ciones, modelos en representacion matricial y vectorial,
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modelos de ecuaciones diferenciales incluyendo al tiem-
po como variable; y problemas de optimizacion lineal y
no lineal entre los mas destacados.

El segundo modulo corresponde a dos nodos
gordos (fat nodes) o de alta memaria, éstos no tienen
muchos cores, solo 60, pero tienen un terabyte de me-
moria rRAM (1024 gigabytes), esto permite tratar con
problemas que requieran manejar gran cantidad de
informacion o cédigo en memoria, lo cual de mane-
ra local aumenta el rendimiento. Las soluciones a esta
clase de problemas tratan de no utilizar comunicacion
entre nodos y centralizar el calculo en un solo compu-
tador. Algunos de los problemas que se pueden atacar
en estos madulos son calculos tedricos de la estructura
de bandas de semiconductores —base de la electro-
nica moderna—, asi como modelado y simulacién en
ingenieria en sus ramas de grandes obras, estructuras
antisismicas y corrosion.

El tercer grupo lo componen dos maquina de alta
densidad de procesadores, éstas utilizan dos acelera-
dores de calculo Xeon Phi 7120P —cada acelerador
tiene 61 cores—, esto hace que cada una de éstas ma-
quinas tenga onboard 146 cores. En particular debe-
mos decir que en memoria no son las mejores —128
+ 2x16 gigabytes—, pero en poder local de computo
estan en el segundo lugar considerando que éste se
concentra en una misma magquina. Para aprovechar
SUS recursos se requiere disefar programas o utilizar
aplicaciones que exploten los 146 cores disponibles.
Podemos decir que estos médulos se pueden aprove-
char en soluciones que no demanden gran capacidad
de memoria, pero si gran poder de computo local, es
decir velocidad de procesamiento paralelo con me-
moria compartida. Algunos de los problemas que se
pueden resolver en este tipo de nodos son calculos
computacionales en mecanica de fluidos orientados a
la aeronautica, modelos climaticos, meteorologia, es-
tudios en finanzas y econometria.

El cuarto elemento lo componen dos nodos con
aceleradores de calculo de muy alta densidad de co-

Revista de la Vicerrectoria de Investigacion y Estudios de Posgrado

res, cada equipo tiene dos aceleradores K40 de Nvi-
dia con 2880 cores de arquitectura circular cupa cada
uno, lo cual ofrece 5760 cpePu en cada maquina. Es-
tos nodos estan orientados a implementar soluciones
donde se requieran muchos procesadores que traba-
jen en paralelo con diferentes juegos de datos. Las
bibliotecas disponibles permiten resolver problemas
que requieran calculo intensivo en modelos matricia-
les y vectoriales, transformadas rapidas de Fourier,
procesamiento de imagenes de gran tamafio —sa-
telitales y de muy alta resolucibn—, procesamiento
de sefales, quimica cuantica; y produccion de video y
animaciones. Para ésta seccion existen muchos pro-
gramas gratuitos y comerciales que pueden explotar
SUS Servicios.

Finalmente debemos destacar el sistema de al-
macenamiento externo de disco de la plataforma com-
pleta. La capacidad de almacenamiento total es de
alrededor 700 terabytes reales. Este consiste en va-
rios arreglos de discos duros que ofrecen redundancia
para evitar las pérdidas de informacion. Este sistema
de almacenamiento permite resolver problemas que
requieran de mucho espacio en disco duro para ser
ejecutados. Algunos temas son el conocido Big Data,
la gendmica, estudios de Abn y mineria de datos.

Se debe resaltar que todos los modulos —inclu-
yendo el de almacenamiento externo— se comunican
mediante una red local de fibra éptica que opera a 56
gigabits por segundo. Cada maquina también se co-
necta con las demas a ésta velocidad.

Finalmente podemos decir que ademas de la pla-
taforma de hardware —equipos— se ha adquirido una
serie de programas especializados que unidos a los de
software libre apoyaran a los investigadores, alumnos
de posgrado y demas miembros de la comunidad a
realizar sus proyectos en tiempos mas cortos y que
puedan atacar problemas mas grandes.

Nuestro reto ahora es apropiarnos de los cono-
cimientos que se requieran para utilizar el equipo con
que ahora contamos.



La Benemérita Universidad
Autonoma de Puebla

a través del

Programa de Maestria y Doctorado en
Ciencias Matematicas vy Fisica Aplicada

CONVOCA

los aspirantes que estén titulados de licencia-
tura y/o graduados de estudios de Maestria en
Matematicas, Fisica o carreras afines, a ingre-

sar en el semestre 2015-2, el cual inicia el 03 de agosto
de 2015, a los siguientes planes de estudio:

e Maestria en Ciencias Matematicas (Mcm)

* Doctorado en Ciencias Matematicas (pcm)

» Maestria en Ciencias Fisica Aplicada (mcFa)
* Doctorado en Ciencias Fisica Aplicada (pcra)

Los programas estan Acreditados en el Padron
Nacional de Posgrados de Calidad del Consejo Nacional
de Ciencia y Tecnologia en la Categoria CONSOLIDA-

DOS y las maestrias en Ciencias Matematicas y Fisica
Aplicada con el NIVEL INTERNACIONAL.

Los aspirantes deberan cumplir con los requisitos
de ingreso establecidos en el plan de estudios y des-
critos en la convocatoria de ingreso, publicada en la
direccion electronica:

http://www.fcfm.buap.mx/posgrados/

Informacion y entrega de documentos en la Secretaria
de Investigacion y Estudios de Posgrado.

Facultad de Ciencias Fisico Matematicas.

Av. San Claudio y 18 Sur, Col. San Manuel, Ciudad
Universitaria, Puebla, Pue. C.P. 72570, México. Tels.:
(01222)2295500 Ext.: 7555.

Fechas importantes: MCFA [ DCFM

Registro de aspirantes*
Entrega de documentos

Examenes de admision** 24 de junio 22 y 23 de junio
Entrevista con el Comité o o *Horario de atencion de 10:00 a
de Admisién 30 de junio 2 dejulio 14:00 hrs, en el Edificio 111A-112
) ler piso, Secretaria de Investigacion
Publicacion de - : .
realedas 3 de julio y Estudios de Posgrado, Ciudad
Universitaria, Av. San Claudio y
Entrelga dﬁ docéjucrjnegtos 6 al 7 de iuli 18 Sur, Col. San Manuel, Puebla,
parraeiisscorilcétilén € becd d €Julio Pue. C.P. 72570, México. Tels.:
¥ premscrip . (01222)2295500 Ext.: 7555.
Inscripcion de cursos 10 de julio **Resultados de la prueba
Inicio de cursos 3 de agosto escrita: 26 de junio.

Del 6 de mayo al 12 de junio
1al 12 de junio
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