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KanBalam situa a México en .«esunpriviiegiotrabajarconia

supermaquina

la frontera del conocimiento e Incrementa la capacidad de
investigacion

e Abre horizontes cualitativa-
mente diferentes

o Permite operaciones que antes
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Trabajar con la supermaquina,
un privilegio que abre horizontes
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Laura RomERO

L ucaFerrari,del Centro de Geociencias,

campus Juriquilla, realiza modelados
tridimensionales del interior de la Tierra, en
lo que se conoce como geodinamica compu-
tacional.- Como sifueraunamaquinadeltiempo,
la supercomputadora me permite irmucho mas
atras, modelarnuméricamente lo que ha ocurrido
en el pasado y entender la situacion actual. Tal
informacién contribuye al conocimiento de proce-
sos globales delplaneta.

Daniel Adriano Silva, estudiante de la Fa-
cultad de Medicina, revisa dinamicas mole-
culares de proteinas que requieren proce-
sos intensivos de computo.- Con la llegada
del nuevo equipo nuestra capacidad de investi-
gacion seincremento fuertemente. Antes conta-
bamos con s6lo ocho procesadores y ahora
tenemos acceso a 150. Eso significa reducir 20
veces el tiempo para la obtencion de resultados
yensolotresmeseshemoshechoelequivalente
a seis anos de trabajo con un solo procesador.

Comoestudiante, es un privilegiotrabajarcon
KanBalam. Cuando comencé mi proyecto de
maestrianunca pensé que podriahacerunodetal
dimension;imaginé haceralgunas simulacionesy
obtener algunos datos de como se realiza el
proceso dinamico de una proteina en especifico,
de 238 amino&cidos. Usando la supermaquina
pude hacer un estudio detallado.

Lenin Dominguez y Daniel Adriano Silva. Foto: Victor Hugo Sdnchez.

Pedro Colin Almazan, del Centro de
Radioastronomiay Astrofisica, con sedeen
Morelia, hace simulaciones de formacion de
estructura cdsmica a gran escala y analiza
las inestabilidades en discos estelares.- En
los Ultimos meses he corrido todos los dias en
KanBalam dos clases de trabajos, uno de simu-
laciones de formacién de estructura cosmico a
gran escala, en un codigo paralelizado con me-
moria compartida, que utiliza un nodo de célculo
regular de los 337 que posee la supercompu-
tadora. Algunos de estos procesos, como el
estudio de un halo césmico formado por 16
millones de particulas, utilizanmés de ocho gigas
de RAM; entonces se emplea uno de los cinco
nodos especiales.

En el otro caso se hacen comparaciones
—mediante simulaciones con este equipo-cuyo
estudio es méas cercano a la dinamica que a la
cosmologia.

Chumin Wang Chen, del Instituto de
Investigaciones en Materiales, realiza cal-
culos cuanticos de un material nanoes-
tructurado luminiscente llamado silicio
poroso.-LaKanBalamme haabierto horizontes
cualitativamente diferentes, que me permitenabor-
dar cuestiones que antiguamente no eraposible
tratar. Un centimetro clbico de cualquier material
tiene 10% atomos, cantidad que implica plantear
el mismo numero de ecuaciones diferenciales
acopladas. Para ese problema no hay solucion

analitica ninumérica; solo se hacen aproximacio-
nes. Con este nuevo instrumento es posible
realizar esos estudios de manera mas precisay
cercanaalos resultados experimentales.
Marcela Regina Beltran Sanchez, tam-
bién de Investigaciones en Materiales, se
dedica a hacer calculos de simulaciones de
nanomateriales, en especifico,nanocumulos
metalicos.- Hace dos afios y medio inicié un
trabajo relativo a cimulos de agua con oro. Una
particulametalicaes capazde atraeramuchisimas
moléculas delvitalliquidoy cambiarlanaturaleza
deenlace entre éstas, haciéndolo dos vecesmas
intenso. Dicho resultado, sofisticado e imposible
de hacer antes de la puesta en marcha de la
supercomputadora, hoy por fin fue obtenido.
Gracias a KanBalam hemos hecho el trabajo de
un par de afos en un mes. En periodos, se han
usado 480 procesadores delamaquinaalavez,
diaynoche, todos los dias, al ciento por ciento.
Lenin Dominguez, estudiante posdoc-
toral que realiza su estancia en la Facultad
de Medicina.- La experiencia con esta
supermaquina ha sido interesante. He podido
integrarla parte experimental, que tomaminutos,
con latedricaode computo, que implicaria sema-
nas. Ahora no s6lo tengo la experiencia en el
laboratorio, sino también una herramienta de
prediccion computacional. Eso me ha permitido
plantear preguntas complejas y resolverlas, asi
comoestablecernuevas.
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Ya no pienso en lo que no puede hacerse,
sinoqué voy ahacerahora. Se abre el horizonte
deinvestigacion. Antes de la supercomputadora
nos ocupabamos de mantener nuestros peque-
fios clusters en buen estadoy administrar perso-
nalmente los trabajos, es decir, en aspectos que
ahora estan automatizados o atendidos por per-
sonal especializado. Eso es otra ganancia.

Javier Ballesteros Paredes, del Centro
de Radioastronomia y Astrofisica, busca,
entre otros trabajos, entender como se for-
man las estrellas.- Me he apoyado en la
supermaquina para hacer simulaciones de alta
resolucién—con milmillones de elementos—conla
metade comprendercémo seformanlasestrellas
desde que sonnubes. De ese modo, he simulado
un fragmento de galaxia, de aproximadamente
tres mil anos luz alrededor del Sol.

Pararealizar la investigacion he usado 128
de los procesadores de KanBalam, ya que se
tratade calculos complejosy sofisticados. Sinella
nopodria hacerse estainvestigacion. Estonosda
independencia en cuanto al tipo de labor que
queremos desarrollary nos permite competircon
elrestode colegas en Estados Unidos, Europay
Asia.

Elmediointerestelarylagalaxia sonturbulen-
tos. Este es un parametro importante en las
simulaciones y se quiere entender su papel en
promover o evitar laformacion estelar. Creo que
laturbulenciatiene un papel destacado en definir
lamasafinaldelas estrellas. DenoexistirKanBalam
no podriamos probar estaidea.

Miguel Alcubierre, del Instituto de Cien-
cias Nucleares, estudia la colision de dos
agujeros negros con diferentes configura-
ciones orbitales, de masa y de espin.- Re-
cuerdo que hace seis meses sélopodian realizar-
se las simulaciones en supercomputadoras de
otros paises. Esta situacién hacambiado radical-
mente por la KanBalam, ya que con ellapueden
obtenerse resultados en un par de dias, en vez
de tener que aguardar semanas en las listas de
espera de maquinas extranjeras.

Juan Rauil Alvarez Idaboy, de la Facultad
de Quimica, realiza estudios quimico-cuan-
ticos.- Gracias al equipo de supercomputo, en
untiempo relativamente corto he podido estable-
cerelmecanismo de lareaccion Baeyer-Villiger,
de granimportancia en la sintesis organica.

Se han realizado operaciones de alto nivel,
impensables sinlacomputadora. La correspon-
dencia entre esos calculosy los resultados expe-
rimentales permiten asegurar que el mecanismo
propuesto es correcto. Ningln otro grupo de
investigacion mexicano se haocupado deltema
yalparecersolo hay estudios recientes al respec-
to en Japdn, Canadé y Finlandia.

Angel Pineiro, de la misma facultad, es-
tudia el comportamiento dinamico/estruc-
tural de diversos sistemas moleculares a
escala atomica.- Las simulaciones permiten
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visualizarel movimiento de macromoléculasenla
pantalla de la computadora como si fuese una
pelicula, ademas de cuantificar parametros ener-
géticosy estructurales que, muchas veces,noson
accesibles de otraforma.

Con la supercomputadora se ha mejorado
significativamente la capacidad de cémputo, por-
quenosélose puedeir2.5veces masrapidoen
cadasimulacion, sinotambiénlanzarmas proce-
sos de forma paralela. Esto repercute positiva-
mente en la productividady en la calidad de los
trabajos.

Alejandro Sosa Pinado, de Medicina,
analiza la interaccion entre proteinas y sus
ligandos.-ConKanBalam se simula lainteraccion
de unaproteina de unidn de aminoécidos que se
encuentra en el periplasma de bacterias, y que
mantiene su estructura en muchostipos de orga-
nismos, con sus ligandos. En tres meses de
trabajos con el equipo he reproducido el compor-
tamiento de esa proteina. Con la supercompu-
tadora se busca entendercomo redisefiar protei-
nas para que adquieran nuevas propiedades.
Tal es el objetivo a largo plazo.

Luis Antonio Pérez, del Instituto de Fi-
sica, estudia las propiedades electronicas y

Marcela Beltran.
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estructurales de nanoctiimulos metalicos y
bimetalicos, y desarrolla una teoria unifica-
da de la superconductividad.- Como becario
he empleado el supercomputo desde sus inicios
enlaUNAM. Con laKanBalam hay unamejoria
notabley poresorecurro a ellaconstantemente.
El computo paralelo de la nueva maquina de-
rivaen unarapidez sorprendente para obtener
resultados.

Carlos Bunge, del Instituto de Fisica,
analiza la estructura electronica de los ato-
mosy de las moléculas.- Con KanBalam puedo
hacer calculos que antes eran inimaginables,
paraanalizarlas diferentes configuraciones que
pueden adquirir diversos tipos de moléculas,
sobre todo las que no se conocen; es decir, se
determinannuevas especies, tanto establescomo
de corta vida.

Por sumemoria RAMy en disco, asi como
por el nimero de procesadores, es posible
entendery predecir mecanismos de reacciones
quimicas. Gracias aeso, trabajos que hubieran
llevado afos, ahora se hacen en semanas. La
uso desde que entro en operacion y todo el
tiempo hay uno o varios programas mios co-
rriendo en la méquina. 4
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