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1. Resumen y agradecimiento

El Servicio General de Informdtica Aplicada a la Investigacién (Cdlculo Cientifico) de la
UPV/EHU sigue intentando mejorar sus indicadores. Entre los aspectos positivos del 2015 (ver El
1Z0-SGI en cifras) cabe destacar el aumento significativo el niimero de publicaciones cientificas
que han contado con el apoyo del IZO-SGI, el mantenimiento de la alta ocupacién de la maqui-
na, a pesar de aumentar en un 45 % los recursos. El Servicio sigue manteniendo una excelente
puntuacién en la encuesta de satisfaccion realizada al personal investigador usuario del Servicio.

Junto a los datos presentados en esta memoria, queremos aprovechar estas lineas para agradecer
la confianza depositada en el Servicio por el personal investigador, dado que buena parte de los
buenos numeros del Servicio son més mérito suyo que nuestro.
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2. El IZ0-SGI en cifras

2.009 2.010 2.011 2.012 2.013 2.014 2.015

Cores de célculo 440 8728 1.5208  1.520 1.400  1.300% 1.852
Millones de horas

. . 2,11 2,26 576 11,27 10,4 10,1 13,99
de célculo consumidas ’ ’ ’ ’ ’ ’ ’
Investigadores activos 101 98 90 89 99 107 104
Grupos activos 53 40 39 40 47 45 42
Cuentas nuevas 49 33 31 20 34 23 43
Satisfaccion de los usuarios™® 8,9 8,8 8,8 9,3 9,3 9,6 9.5
Articulos cientificos™* 48 64 63 74 87 75 85
Visitas web 4.925 5957 8.022  9.899 5.924  2.340 2.902
Péaginas vistas 58.731 40.987 30.042 30.738  20.323 12.057  10.799
Posts en el blog HPC - 29 34 27 47 36 22
Visitas del blog HPC - 1431 3818 4741  24.613 23.677  20.670
Arina
Cores de célculo 320 752 1.360 1.360 1.320 1.300 1.892
Millones de horas consumidas 2,07 2,11 5,20 9,6 9,8 10,1 13,99
Promedio de ocupacién 5%  4T%! 4% 79% 83 % 87 % 86 %
Trabajos enviados 38.497  65.179 68.991 98.383 100.214 76.912 115.681
Trabajos de més de 2 minutos* 28.377 50.624 51.735 78.846  75.406 64.335 100.131
Horas promedio por trabajo!t 76 44 100 122 130 156 140
Horas promedio de espera ¥ 5,7 3,8 3,8 5,2 5,5 10,0 14
Péndulo
Cores de célculo 120 120 120 80 80 70 -
Millones de horas consumidas 0,02 0,15 0,09 0,07 0,04 0,006 -
Ikerbasque’

Cores de célculo - - 208 208 208 0 -
Millones de horas consumidas - 0,47 1,6 0,55 0 -

Arina es el nombre del cluster de célculo del IZO-SGI, Péndulo el GRID e Ikerbasque la maquina del
Gobierno Vasco donde el Servicio tuvo derecho de uso.

§ Las ampliaciones del 2.011 y 2.014 se pusieron en produccién el dltimo mes por lo que no ha tenido
mucho peso en las estadisticas.

1 El uso en el 2.010 es aparentemente bajo debido a que se instalé una ampliacién de Arina que pasé de
300 cores a 752 y se hizo disponible a finales de Julio. Esto provocé que en Agosto y Septiembre
Arina estuviese muy vacio y, debido a la magnitud de la ampliacién, estos meses han tenido mucho
peso en la media anual. En el mes de Noviembre ya se alcanzé un 76 % de ocupacién mensual. Tal
vez sea mas realista una media ponderada.

# La maquina se apagd en Abril del 2.013.

1 Los trabajos de menos de 2 minutos se deben normalmente a trabajos fallidos que terminan inmedia-
tamente en error. En cualquier caso, aun de no ser asi, dada su corta duracién no repercuten en el
cluster.

1 No se han tenido en cuenta los trabajos de menos de dos minutos.

11 Los trabajos se ejecutan a través de un sistema de colas que asigna a cada trabajo los recursos que
se le han solicitado y ordena su ejecucién para optimizar el uso del cluster. El tiempo en cola es el
tiempo que estan esperando los trabajos hasta que se liberan los recursos que necesitan y entran en
ejecucion.

x FEncuesta de satisfaccion de los usuarios realizada por la Unidad de Calidad e Innovacion.

x+ En los que se agradece al IZO-SGI.
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La espectacular evolucién de los ordenadores permite a la ciencia el estudio de sistemas mas
complejos y/o el empleo de modelos mas avanzados. El andlisis de datos y la simulacién estdn
alcanzando limites sin precedentes de precisién y capacidad para el analisis de sistemas reales a
todas las escalas. Es tal la precisiéon que se esta convirtiendo incluso en una herramienta generali-
zada en entornos industriales (quimica, bioquimica, mecédnica, fluidos, electrénica, etc) dado que
permite el filtrado y seleccién de posibles candidatos a un futuro producto mediante el empleo de
computacion de altas prestaciones. Esta no solo permite ahorrar costes en el diseno de prototipos
y en experimentacion, sino que ademaés proporciona valiosa informacién adicional sobre el sistema
en estudio.

En esta era, la digitalizacién de la informacién esta alcanzando limites sin precedentes. Cada
vez se tiene informacién de més sistemas, mas precisa, de mas variables, cada menor intervalo
de tiempo, etc. lo que supone grandes cantidades de datos que son necesarios procesar y analizar
para obtener informacién. Este es el reto del Big Data que requiere de potentes sistemas para su
tratamiento.

Antes de la existencia del Servicio General de Informatica Aplicada a la Investigacién (Célculo
Cientifico), perteneciente a los Servicios Generales de Investigacién (SGlker), existian pequerios
clusters y/o servidores pertenecientes a los grupos de investigacién repartidos por la UPV/EHU.
Esto obligaba a cada grupo tener que administrar sus propios recursos dedicando parte de su
tiempo a ello, lo que reduce el tiempo disponible para la investigacion. Por otra parte, cuando
estos grupos no estaban utilizando sus computadoras (vacaciones o épocas sin calcular por diversos
motivos), se puede considerar que perdian en la amortizacién de las mismas, ya que al estar
paradas, su poder computacional estaba siendo desaprovechado mientras que las maquinas seguian
envejeciendo.

El Servicio General de Informatica Aplicada a la Investigacién libera a los grupos de investi-
gacién de tener que dedicar parte de su tiempo a la administracién de un cluster y/o servidor y
ofrece al personal investigador recursos que de forma individual no podrian tener. Los recursos
estan debidamente administrados y optimizados. Ademads, al ser un recurso compartido se garanti-
za que el uso de la maquina sea continuo al haber un altisimo ntimero de investigadores usandola,
por lo que su amortizacién es practicamente éptima.

Los recursos del IZ0O-SGI se han convertido en la principal herramienta computacional para
muchos grupos de la Universidad. Algunos, incluso han dejado de comprar equipamiento propio,
y es por eso que tenemos la necesidad de mejorar esta infraestructura ampliando sus recursos, con
el fin de que los usuarios dispongan de herramientas 6ptimas para poder seguir desarrollando sus
labores de investigacién.

Este es un Servicio General de Investigacién (SGIker) a disposicién del personal investigador
de la UPV/EHU, empresas y OPIs que lo soliciten, por lo que los usuarios del Servicio General
abarcan un amplio espectro de la Ciencia y la Ingenieria con investigaciones en las siguientes areas
o lineas:

= Secuenciacién y genética.

= Nanomateriales semiconductores y magnéticos nanoporosos.

= Simulacién de explosiones de Coulomb.

s Diseno de farmacos.

= Fotofisica, fotoquimica y dindmica vibracional de moléculas de interés biolégico.
= Espectroscopia de nanotubos funcionalizados.

= Propiedades estructurales y dindmicas de sélidos y materiales funcionales.

» Cristalografia matematica y computacional.
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= Inteligencia computacional.

= Procesamiento del lenguaje.

s In silico simulation of molecular biology experiments.

= Desarrollo y aplicaciones de cicloadiciones organocataliticas asimétricas.

= Dindmica, estereodinamica y cinética de reacciones.

» Estudios de CFD de capsulas de almacenamiento de combustible nuclear gastado.
= Calculo contenedores en seco de combustible gastado.

= Estudios de CFD de ventilacién y confort.

s Estudios CFD sobre generadores de vortices para aerogeneradores, alas, etc.

= Disenio de miméticos multiopicos.

= Nanotecnologia, estudio en nanoestructuras.

= Simulaciones Monte Carlo.

= Colorantes laser.

= Fosfafluoroquimica.

s Propiedades térmicas de materiales heterogéneos.

= Plegado de proteinas.

= Materiales magnéticos para discos duros.

= Nanomagnetismo.

= Anadlisis estadisticos multivariantes.

= Procesos ultrarapidos en quimica fisica.

= Dindmica y control de dtomos frios.

= Andlisis de poblacién electrénica y matrices de densidad.

= Reconstruccion tridimensional de particulas biol6gicas observadas mediante TEM.
] Algebra y teoria de grupos.

= Algoritmos de descomposicién de problemas de programacién estocéstica.

= Funciones de distribucion numéricas para contrastes de raices unitarias estacionales.
= Optimizacion para GPGPU.

= Materiales magnénicos artificiales controlados dindmicamente.

= Almacenamiento eficiente para depositos RDF.

= Nanoclusters of semiconducting materials: properties, doping and selfassembling.
= Nanoclusters of semiconducting materials: (Bio)Functionalization.

» Aluminum interaction with bioligands.

= Protein damage Caused by ROS and RNS species and its prevention by antioxydants.
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= Non-Covalent interactions.

» Water solvation of sodium on Cu(111) surfaces.

= Electronic and optical properties of MM compounds.
= Nanomecédnica de proteinas de la matriz extracelular.
= Dano por radiacién de materiales.

s Heteroestructuras de materiales éxidos.

s Polimerizacion y catdlisis orgénica.

= Seguridad en redes de datos.

= Nuevas tecnologias y sistemas de transmision.

= Sistemas de informacién.

= Andlisis empirico de comportamiento de voto.

= Economia en conflictos bélicos.

= Determinacion de isétopos radiactivos en muestras ambientales e industriales.

= etc.

No obstante, a pesar de esta multidisciplinaridad, todas estas dreas requieren de un gran poder
computacional para realizar diferentes tipos de cédlculo o se benefician de las herramientas que pue-
den encontrar en un Servicio profesional, ya sea para cdlculos de la estructura electrénica (ab-initio
y/o DFT), dindmica o mecdnica, tanto cldsica como cuédntica, dindmica de fluidos, modelizacién
de reactores, reconocimiento de secuencias de ADN, cédlculos del estado sélido, dindmica de fluidos,
biofisica,. . .

3.1. Ano 2015

A finales del 2014 se puso en produccién la amplicién de recursos del Servicio con los siguientes
elementos:

= 31 Nodos de cédlculo de 20 cores (2 x Xeon(R) CPU E5-2680 v2 @ 2.80GHz) y 128 GB de
memoria RAM.

» Un nodo de memoria compartida de 32 cores ( 4 x Xeon(R) CPU E5-4620 v2 @ 2.60GHz) y
512 GB de RAM.

= Un nodo con 2 tarjetas GPGPU Nvidia Kepler K20.

» Un sistema de archivos paralelo de 40 TB netos y 7 GB/s de velocidad en lectura y 5 GB
de velocidad en escritura.

= Interconexién infiniband FDR a 56 Gb/s.
= Un servidor de gestién.

= Demads elementos secundarios y servicios de instalacion.
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Trés una amplicién de este tipo, lo normal es que al principio cueste un poco a los investigadores
ocuparla, pero estd vez, el uso ha sido muy elevado desde el principio, llegando al 86 %, un valor muy
alto teniendo en cuenta la reciente ampliacién. Considerando ademés que el 4 % de las maquinas
estan obsoletas, esta ocupacién se puede considerar como muy alta e indicadora por un lado de
un gran aprovechamiento de la infraestructura y, por otro, que los usuarios siguen demandando
todavia mas recursos.

Durante 3 meses un estudiante de FP II del instituto IEFPS Elorrieta-Erreka Mari estuvo
realizando las précticas necesarias para la obtencién del titulo. En este periodo realizé labores de
apoyo dedicandose, fundamentalmente, a programacién web y de scripts.

El Servicio ha seguido proporcionado recursos, consultoria y apoyo en célculo cientifico a el
personal investigador de la UPV/EHU siendo esta también su principal actividad. Pertenece a
la Red Nacional de e-Ciencia donde participa en el area de supercomputacién y a la red HP-
CAST Ibérica. Ha asistido a congresos y conferencias. Mantiene la pagina web del Servicio con
informacion 1til para el personal investigador sobre el mismo y redacta el blog HPC en la Ehusfera.
El IZO-SGI, por otra parte, ha invertido entorno a 20.500 € en la compra y/o actualizacién de
varios programas cientificos con licencia corporativa y 13.000 € en renovacion de soporte de la
maquinas.

Ha impartido varias charlas sobre computacién de altas prestaciones y del propio IZO-SGI. Ha
generado informes y documentacion sobre el rendimiento de diferentes aplicaciones del Servicio.
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4. Descripcion del equipamiento

4.1. Equipamiento propio

Dentro de los recursos propios del IZO-SGI, durante el 2015 se ha dispuesto de 1852 cores,
varios nodos de computaciéon con GPGPUs, 3 sistemas de ficheros de alto rendimiento basados
en Lustre y servidores de servicio. En el apéndice [A] se pueden tener mds detalles técnicos de los
mismos.

Este cluster es la principal herramienta de calculo de muchos grupos de investigacién de la
UPV/EHU. El crecimiento de los recursos ha sido acorde con el creciente nimero de personal
investigador y su uso. Hoy en dia es un servicio consolidado y en continua expansién.

4.2. Equipamiento de las TICs

El IZO-SGI usa para sus fines infraestructura, equipamiento y servicios gestionados por la
Vicegerencia de las Tecnologias de la Informacién (VGTIC) de la UPV/EHU. El equipamiento
estd instalado en el Centro de Proceso de Datos (CPD) de la UPV/EHU con todos los elementos
necesarios para garantizar su estabilidad y seguridad, se realizan copias de seguridad de datos y
sistemas y se usa su sistema de almacenamiento masivo. En el apéndice [A] se pueden tener mds
detalles de los mismos.
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5. Software

Ademas de mantener un correcto funcionamiento del hardware del Servicio es primordial man-
tener al dia el software accesible al personal investigador. El trabajo realizado es la instalacién,
mantenimiento y benchmarking de las aplicaciones para mantenerlas en éptimo funcionamiento.
También se pretende una racionalizacién del uso del software adquiriendo licencias corporativas
para obtener mejores prestaciones y mas baratas.

Este afio se han comprado o renovado las licencias anuales de los programas:

ADF. 16 licencias Flotantes y ADF-Gui (3.100 €).

Schrodinger Program Suite. Comprada el 2015 para dos afios (9.500 $). Token Library for Im-
pact, Liaison, Jaguar, Jaguar pKa, MacroModel, Epik, QikProp, SiteMap, Strike, Confgen,
Minta, LigPrep, Glide, XP Visualizer, QSite, including 18 interchangeable tokens.

Star-CCM+-. Licencia Power on Demand (5.500 €).
Matlab. 2 licencias (219 €) y Symbolic Math Toolbox (46 €).

Turbomole. Renovacion 1.200 €.

Se puede encontrar un listado no completo del software de calculo disponible en el Servicio en
la pagina de [software de calculo y en la de software de desarrollo| del Servicio.


http://www.ehu.es/sgi/software-de-calculo/software-de-calculo-disponible
http://www.ehu.es/sgi/desarrollo/software-de-desarrollo
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6. Acciones y proyectos

El 2015 tuvo una particularidad respecto a los anos anteriores, y es que una fuerte tormenta
provoco un corte eléctrico en el CPD, pero debido a un fallo en el generador de electricidad, tras
fallar el suministro eléctrico no se puso en marcha debido a aire acumulado en el circuito de gasoil,
y las maquinas que estaban en el CPD no se pudieron mantenter encendidas.

El anterior fallo eléctrico del CPD se produjo el 30 de diciembre de 2008, por lo que las
maéquinas ha estado trabajando ininterrumpidamente durante 6 anos y 20 dias.

Nos gustaria agradecer a la Vicegerencia TIC por su esfuerzo continuo para mantener la sala
de maquinas operativa ininterrumpidamente, y esperemos aumentar el récord anterior.

Este apagdn provoco que varios nodos del cluster se estroperaran, y el seguro nos permitio
adquirir 2 nuevos para sustituirlos.

Se ha contado durante 3 meses con un estudiante de FP II en préacticas que ha realizado diversas
tareas de mejora en la web de monitorizacién de Arina aparte de otras tareas menos visibles.

Este ano los eventos en que los técnicos han participado no han sido muy numerosos. Estos se
detallan en la seccién

Destacamos también la organizacién del workshop “CFD y supercomputacién, I+D-+i mas
competitiva” que se celebro el 23 de Marzo en Bilbao orientado a los usuarios de CFD, en la que
participaron 60 personas de la universidad y diferentes empresas.

6.1. Arina

Se ha llevado a cabo buena parte del proceso necesario para la integracién de la ampliacién
de Arina. La integracién al final resulté mds dificil de lo esperado, y se puso oficialmente en
produccién a finales de ano, aunque estuvo funcionando en modo de pruebas con anterioridad.

6.2. Péndulo

El aula de Cursos, una de las dos salas que estaban integradas en Péndulo, actualizé los orde-
nadores el 25 de Septiembre del 2009 sin que nosotros hayamos configurado Péndulo en los nuevos
PCs, por lo que en la actualidad sigue sélo habiendo una sala de PCs operativa. Estd pendiente
por parte de los técnicos incluir nuevamente la segunda sala, se pretende ademés aprovechar esta
circunstancia para actualizar el sistema operativo de Péndulo y pasarlo de arquitectura x86 a
x86_64. Este intervencién viene reforzada por el hecho de que el servidor que gestiona Péndulo es
antiguo. Recordar que este servidor fue cedido por el CIDIR. Por las limitaciones de tiempo de los
técnicos, este proyecto de actualizacion se relanzoé a finales de 2013 resolviendo ciertos problemas
existentes en el nuevo servidor.

6.3. Recursos web

Se mantienen los perfiles en las redes sociales Facebook (https://www.facebook.com/izosgi)
y Twitter (https://twitter.com/izosgil). El Servicio usa estas nuevas cuentas para informar
sobre incidencias del propio Servicio asi como temas interesantes relacionados con la supercompu-
tacién, la Ciencia en general y en el Pais Vasco, etc.


https://www.facebook.com/izosgi
https://twitter.com/izosgi
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7. Uso de los recursos

Por motivos de facturacién y para facilitar esta tanto al Servicio como a al personal investigador,
muchos de cuyos proyectos han de cerrarse el 31 de Diciembre, el ano se contabiliza desde el 1-12-
2014 al 30-11-2015.

En el 2.015 en el IZO-SGI han calculado 42 grupos o proyectos de investigacion en las areas de
Fisica, Quimica, Mineralogia, Biologia, Genética, Informatica, Ingenieria, Matematicas, Antropo-
logia, etc. Se han abierto 43 nuevas cuentas de usuario y 104 investigadores realizaron calculos.

7.1. Arina

Arina ha estado funcionando 24 horas 365 dias al afio y su uso durante el mismo ha sido de
421.517 dias de cdlculo (10,1 millones de horas) lo que supone un 87 % de ocupacién.

El uso ha sido bastante homogéneo y podemos considerar que con un gran aprovechamiento
de Arina y que el personal investigador ha podido trabajar con agilidad, aunque el tiempo de
espera promedio ha sido el un 50 % mas que el del ano anterior, 14 horas; aunque esto se debe
principalmnete a que algunos usuarios envian listas muy largas de trabajos. Este ano se han
enviado a Arina 115.681 trabajos de los cuales 100.131 duraron mas de 2 minutos. Realizamos la
suposicién de que la mayoria de los que duraron menos de dos minutos fueron scripts o inputs con

Ocupacion de Arinaen 2015
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Figura 1: Uso de Arina en el afio contable (periodo 12/2013-11/2014) donde
se observa el gran uso de la infraestructura. Se toman medidas cada 15 minutos
pero para eliminar ruido se ha promediado sobre dos dias para eliminar la variacién
dia/noche y cada 7 dias para promediar igualmente el efecto del fin de semana.
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Uso de Arina por los principales investigadores
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Figura 2: La distribucién del tiempo de cilculo empleado en el cluster Ari-
na por el personal investigador muestra su utilidad a un amplio espectro desde
grandes usuarios hasta los mas puntuales. En OTROS estad agrupado el personal
investigador con menos de 15 afios calculados

algun tipo de error, aunque en nimero suponen muchos trabajos dada su corta duracién son una
parte minima de tiempo de cédlculo. El tiempo promedio por trabajo ha ascendido a 140 horas
ligeramente inferior a las 156 del ano 2.014. Se rompe la tendencia de los ultimos anos en la que
se incrementaba el promedio, y es la primera vez que baja desde el 2.010.

En la figura [If se muestra el uso durante el ano contable de Arina. Se toman medidas cada
15 minutos pero se muestran el promedio sobre 48 horas, para eliminar el ruido debido a las
diferencias dia/noche, y cada 7 dfas, para eliminar el ruido proveniente del fin de semana. Se ha de
notar que la maquina estd en la practica completamente ocupada, dado que por la modularidad
del cluster s6lo se consigue ocupaciones muy altas con largas colas de espera y, por lo tanto, con
suficiente variedad de trabajos como para ocupar todos los pequenos huecos que se generan. En
la grafica promedio a dos dias se observan como los picos llegan casi al 100 %, lo que significa que,
entre semana, la miquina estaba préxima al 100 %.

Uno de los objetivos del Servicio es conseguir la mayor ocupacién posible de Arina dado que
supone una mayor amortizacién del equipamiento. No obstante, la ocupacién éptima de Arina
tiene su techo en torno al 80 %, limite a partir del cual las colas se empiezan a alargar. El aumento
del tiempo de espera por trabajo, se puede relacionar con esta alta ocupacién, y se espera que
descienda con la ampliacién llevada a cabo. Asi la ocupacién ha disminuido un puntos respecto
al 2.014, del 87 al 86 %, una disminucién muy pequenaa pesar de haber doblado pricticamente
la potencia de los recursos del servicio. El tiempo de espera ha seguido aumentando hasta 14
horas. No obstante, hay muchos usuarios muy intensivos que lanzan grandes cantidades de trabajo
y llegan a alcanzar este tiempo de espera en cola, mientras que la mayoria de los usuarios maés
modestos apenas ven alterados sus tiempos de espera.
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Uso de Arina por los principales grupos
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Grupo de investigacién

Tiempo calculado (afos)

Figura 3: Distribucién del tiempo de célculo empleado en Arina por grupo. En
OTROS estdn agrupados los grupos con menos de 10 afios calculados.

7.1.1. Personal investigador

Este ano el personal investigador que ha calculado en Arina asciende a un total de 104, figura
51 han calculado méas de 500 dias. El mayor investigador emple6 88.286 dias de calculo, este
investigador fue el tercero en uso el 2.014. Por debajo con menos de 500 pero més de 30 dias de
cémputo hay 33 investigadores/as (similar que el ano pasado) y con menos de 30 dias calculados
hay 20. En la tabla 2] del apéndice [B]se pueden encontrar los datos completos.

47 grupos de investigacién han calculado en Arina, figura [3} 19 grupos han calculado inten-
sivamente (mds de 1.000 dias de cdlculo), el afio pasado fueron 15. El grupo que mds ha usado
Arina ha empleado 129.779 dias. 10 han sido los grupos que han calculado mas de entre 1.000 y
100 dias y 18 grupos menos de 100 dias. En la tabla [3] del apéndice [B| se pueden encontrar los
datos completos.

Si agrupamos los grupos de investigacién por departamentos, figura [ el departamento de
Ciencia y Tecnologia de Polimeros es el que agrupa al mayor nimero de usuarios de Arina y
que empleé 209.026 dias de célculo. De ésta figura, igualmente, obtenemos que la Quimica es la
ciencia que més emplea Arina con un 73 % del tiempo de célculo, seguido de la Fisica con un 24 %
del tiempo, el 3% restante representa usuarios de ingenieria, biologia, matematicas, informética,
bioinformatica etc.

En cuanto al uso por campus se ve que en el Campus de Gipuzkoa es donde se encuentran la
mayor parte de los grupos usuarios de Arina, aunque su peso ha bajado del 50 % el 2.014, al 43 %
el 2.016. El peso de Bizkaia a subido 8 puntos, hasta el 15% y tenemos alrededor de un 40 % de
usuarios externos, figura [5| Los grupos que usan computacién en Gasteiz son 2 y han empleado
menos de un 1% del célculo de Arina.
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Uso de Arina por los principales departamentos
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Figura 4: Distribucién del tiempo de calculo empleado en Arina por departamento
donde se ve un fuerte concentracién en la Quimica especialmente y fisica.

7.1.2. Trabajos

Hemos analizado también los trabajos enviados a Arina. De estos, en una gran medida, podemos
controlar qué ejecutaban dado que o bien usaban alguna herramienta especial disenada por el
Servicio que permite identificar el trabajo, o alguna cola especial o porque ciertos programas que
han sido usados por usuarios especificos y/o es el Gnico programa que han usado. El resto que
no podemos filtrar o aquellos cuyo uso ha sido menor a 1.000 dias de célculo han sido agrupados
como OTROS en la figura[6} Los datos no son muy precisos pero son una foto lo suficientemente
ilustrativa. Los programas Gaussian y Siesta han sido los mdas usados, con un porcentaje del 34
y 16 respectivamente. LAMPS que fué el segundo més usado a bajado del 25 % hasta el 2%. En
en tercer lugar estd GROMACS, y Plasma, que es un programa creado por un investigador de
la UPV/EHU, sigue estando entre los programas més usados, por encima del 10 %. Destacamos
también que CP2K, Amber y VASP aparecen entre los programs més usados, habiendo bajado el
de ADF.

Analizando los trabajos, desde la perspectiva de su uso de tiempo de calculo, evaluado como el
tiempo que el trabajo ha estado calculando por el niimero de cores que emplea, un 98 % del tiempo
de célculo se emplea en trabajos de mas de un dfa de uso por core, Figura[7] Evidentemente, con
trabajos pequenos es més dificil acumular tiempo de célculo. Los trabajos que usan entre 1y 10
dias de cédlculo suponen un 22 % de los dias de cédlculo. En el otro extremo, los mayores trabajos
que emplean més de 10 dias de cémputo suponen un 75% del tiempo consumido. Un porcentaje
muy alto y que refuerza la necesidad de clusters como Arina con muchos nodos y estables que
permiten la ejecucién de estos trabajos de forma rutinaria y comoda.
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Uso de Arina por los campus

Gipuzkoa Externos
43 % 41%

15 %
Bizkaia

Araba (0.3 %) —

Figura 5: Distribucién del tiempo de calculo empleado en Arina por campus, el
campus de Gipuzkoa es donde se concentran la mayoria del personal investigador
usuario.

En la figura [§] clasificamos los trabajos en funcién del niimero de cores que emplean. Siempre
recomendamos usar 1, 4, 8 cores o un multiplo de 8. Ello explica los diferentes rangos mostrados
en la ﬁgura El 49 % de los trabajos corresponden a 4-8 cores. Esto es debido a que podemos con-
siderar la unidad de cédlculo el nodo que posee 8 cores y que una mayoria del personal investigador
lanza sus cédlculos a 8 cores. Los siguientes rangos méas usados han sido 8-16 cores, superando a 4
cores por primera vez con un 21 y 13 % respectivamente. El 13 % del tiempo se ha empleado en
trabajos que usan mas de 16-32 cores, es decir, se han ejecutado en paralelo en méas de 1 nodo.
Nuevamente el que cerca del 86 % de los trabajos se ejecute en 8 cores o méas, pone de manifiesto
la necesidad ordenadores multiprocesador como Arina.

Los datos referentes a la memoria no se ha podido analizar pues el gestor de colas no captura
correctamente la memoria empleada, especialmente en los trabajos que usan MPI.
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Uso de Arina por los principales programas
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Figura 6: Distribucién del tiempo de cédlculo empleado en Arina por diferentes
programas. Este afio unos pocos consumen la mayor parte del tiempo.
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Figura 7: Distribucién del tiempo de célculo empleado en Arina por los trabajos
en funcién del tiempo que ha usado cada uno. La mayoria de ellos no son trabajos
adecuados para PCs por su duracién.
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Figura 8: Distribucién del tiempo de calculo empleado en Arina por los trabajos
en funcién del nimero de cores.
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8. Participacion en eventos y formacion

8.1. Formacién impartida

“Introduccién a Linux y Linux de Gestién ” del Master interuniversitario de Quimica tedrica y
modelizacién computacional.

8.2. Presentaciénes realizadas

Supercomputacién en gigantescos ordenadores y teléfonos méviles. Zientzia-Astea, Durango.

8.3. Eventos Organizados

CFD y supercomputacién, I4+D+i méas competitiva. Escuela Universitaria de Ingenieria Técnica
Industrial de Bilbao
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9. Tarifas del Servicio
En este ano se han revisado las tarifas, por lo que la tarifa establecida fue la siguiente:

s Tarifa de CPU

e Tarifa interna UPV/EHU
0,02 € por hora y core hasta que el grupo alcance un uso de 10.417 dias de cédlculo
lo que equivale a 10.000 €).
La tarifa a partir de este consumo, es decir, el resto del tiempo de célculo se
facturara a 0,004 € por hora y core, la quinta parte del primer tramo.

e Tarifa para otros organismos piiblicos

La tarifa por el uso de los recursos computacionales es de 0,034 € por hora y por
core (CPU simple) (sin IVA). Incluye soporte técnico para tareas y problemas comunes.
No esté incluido el almacenamiento de datos, ni servicios especializados de los técnicos,
que dependeré del tipo de asistencia que se requiera, por lo que se deberd describir el
proyecto a realizar para establecer un presupuesto.

e Tarifa para organismos privados

La tarifa por el uso de los recursos computacionales es de 0,051 € por hora y por
core (CPU simple) (sin IVA). Incluye soporte técnico para tareas y problemas comunes.
No esté incluido el almacenamiento de datos, ni servicios especializados de los técnicos,
que dependerd del tipo de asistencia que se requiera, por lo que se deberd describir el
proyecto a realizar para establecer un presupuesto.

» Tarifa de almacenamiento.

Se facturara por tener datos en Arina siguiendo los siguientes criterios:

e Se facturarda menos a los que realmente usen el Servicio, es decir, usan en el Servicio
los datos almacenados en el mismo. Por lo tanto, se establece una factura dependiente
del tiempo de cédlculo consumido al final del afio por el grupo.

e No se factura por debajo de 3 GB.
e Se facturard por meses sobre la media de disco usado en cada mes.

e Se emplearan los precios por GB, usando los precios establecidos en la siguiente tabla,
que tienen en cuenta el tiempo consumido en el Servicio (IVA no incluido).

Tabla 1: Tarifa de almacenamiento

Rango de uso de CPU  Tarifa de disco

(en dias al ano) (€/GB) al mes
2.500<cpu<oo 0,1
100<cpu<2500 0,5
1<cpu<100 1,0

O<cpu<l 1,5
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10. Encuesta de satisfaccion

La Unidad de Calidad e Innovacién de los SGlker realiza una encuesta anual de satisfaccion
sobre el IZO-SGI, los resultados de la misma se muestran en el apéndice Los resultados del
Servicio son excelentes.

Se recibieron 49 respuestas del personal investigador del Servicio con una valoracién media
de 4,77 sobre 5 (9,54 sobre 10). De la encuesta podemos destacar que todas las respuestas estdn
entorno a la media de 4,8 excepto la correspondiente a la valoracion de las tarifas con la puntuacién
mas baja de 3,9 sobre 5. En realidad 3,9 puntos no representa una puntuacion muy baja en valores
absolutos pero si en términos relativos si se lo compara con la valoracién del resto de elementos
evaluados del Servicio. Esta tendencia se viene repitiendo ano tras afio.
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11. Actividad web

11.1. Pagina web

La web del Servicio sigue cumpliendo su misién de informacién bésica y manual del Servicio.
Contiene informacién sobre el hardware y software del Servicio, su uso, informes, estadisticas,
manuales, monitorizaciéon en linea de las maquinas, etc. Esta ha sido visitada 2.902 veces por
1.017 usuarios tnicos que han visitado 10.799 pédginas. Se aprecia un descenso significativo en el
nimero de visitas de la web respecto a afios anteriores. En el apéndice [C| hay un resumen de las
estadisticas de la web.

http://www.ehu.es/sgi

11.1.1. Pagina de monitorizacion del Servicio

Aunque la podemos englobar dentro de la pagina del Servicio tiene entidad propia al poder
monitorizarse a través de ella numerosa informacién sobre el estado de las méquinas.
http://www.ehu.es/sgi/monitorweb

11.1.2. Formularios del Servicio

https://www.ehu.eus/sgi/ CUENTA /

Pégina en la que se agrupan los formularios para solicitar una cuenta, subir publicaciones, etc.

11.2. Blog del Servicio
http://www.ehu.es/ehusfera/hpc/

En en blog del Servicio (http://www.ehu.es/ehusfera/hpc/), se divulga y difunde informacién
relacionada con el Calculo Cientifico, el Servicio, HPC, Linux, etc. Se publicaron 30 entradas y
recibieron 21.401 visitas durante el 2.015, cifra similar a la del 2.014. En el Apéndice [E] hemos
listado las entradas sobre HPC escritas el 2.015.

11.3. Twitter
https://twitter.com/izosgl

En la cuenta twitter del Servicio -1ZO-SGI, HPC QUPVEHU (@izosgi)— se comparte infor-
macién sobre HPC y el Servicio. Por ejemplo, se twittean las entradas en el blog. El nimero de
seguidores del servicio en twitter (@Qizosgi) ha aumentado a 175.

11.4. Facebook

https://www.facebook.com /izosgi

En el perfil de Facebook se comparte en la red social lo publicado en el Blog del Servicio
y la cuenta Twitter. El nimero de seguidores del servicio en Facebook IZO-SGI, HPC at
UPV/EHU ha aumentado a 54 de los 43 del afio pasado.

11.5. Lista de distribucion

http://list.ehu.es/mailman/listinfo/arina-pruebas

Lista de distribucién de correo del Servicio por el que se envian comunicaciones directas al
personal investigador dado de alta en el Servicio. Se han enviado 60 anuncios y notificaciones a la
lista de distribucién del Servicio que tiene 318 subscriptores.


http://www.ehu.es/sgi
http://www.ehu.es/sgi/monitorweb
https://www.ehu.eus/sgi/CUENTA/
http://www.ehu.es/ehusfera/hpc/
http://www.ehu.es/ehusfera/hpc/
https://twitter.com/izosgi
https://www.facebook.com/izosgi
http://list.ehu.es/mailman/listinfo/arina-pruebas
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12. Bibliometria

A pesar de ser un requisito mencionar en los agradecimientos al IZ0O-SGI si se ha empleado
el mismo para la realizaciéon de cualquier tipo de publicacién, en ocasiones, esta mencién no se
realiza o no se nos hace llegar la cita o referencia de la publicacién por lo que las listas inferiores
y datos nunca seran completos.

12.1. Publicaciones obtenidas que citan el Servicio

100

ODEAs

90 B Tesis

80 B Articulos

70

60 |

2005 2006 2007 2008 2009 2010 2011 2012 2013 2014 2015

Aio

N° de publicaciones
N w B o
o o o o

=
o

Figura 9: . Evolucién del niimero de publicaciones.

Este afio han agradecido al Servicio en sus publicaciones 85 articulos cientificos y 2 tesis. En
la gréfica [0] podemos ver la evolucién del nimero de publicaciones desde la creacién del IZO-SGIL.
Los datos concretos se encuentran en el apéndice [F] donde también se recogen las referencias de
los articulos publicados en 2015. Se puede obtener mas informacion en la |pagina de publicaciones
del Servicio y en el ResearchID del IZO-SGI (F-3072-2010).

En la figura se muestran el nimero de citas realizadas a articulos, junto a ciertos datos
estadisticos como el indice h del IZO-SGI. En la Figura[L1]se muestran a los autores que mas citan
el IZO-SGI.

Muestra de la multidisciplinaridad del IZO-SGI es la Figura donde se reflejan las diversas
areas de investigacion en las que el personal investigador que usa el Servicio han publicado de
acuerdo al ResearchID [F-3072-2010 del IZO-SGI.


http://www.ehu.es/sgi/CUENTA/?style=&lang=es&view=tema&tema=Publicaciones
http://www.ehu.es/sgi/CUENTA/?style=&lang=es&view=tema&tema=Publicaciones
http://www.researcherid.com/rid/F-3072-2010
http://www.researcherid.com/rid/F-3072-2010
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Citation Distribution by year
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Figura 10: . Nimero de citas realizadas a articulos que citan al Servicio segiin
la WOK (considerando los dltimos 500 articulos).
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Figura 11: . Autores que mds citan el Servicio segtin la WOK (considerando los
dltimos 500 articulos).
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A. Descripciéon detallada del equipamiento

A.1. Arina

Los recursos propios de IZO-SGI disponen de un cluster con 1852 cores para calculo, nodos
de computacién con GPGPUs, 2 sistemas de ficheros de alto rendimiento basados en Lustre y
servidores de gestién. En concreto:

80 cores Itanium2 Se puso en marcha a finales del 2004 con 56 procesadores Itanium2. Se
amplié a finales del 2006 con otros 32 procesadores Itanium?2 y, en 2008, con 192 nuevos
cores [tanium2. Quedan 80 cores, que estdn obsoletos, y el resto ya se ha estropeado.

0 cores opteron Se pusieron en marcha 40 cores en la ampliaciéon de 2006. Ya no funciona
ninguno, este ano se han apagado los dos ultimos.

456 cores xeon E5520 Se adquirieron 464 en 2010, uno ya ha dejado de funcionar, y 4 de estos
nodos tienen 2 tarjetas GPGPUs Nvidia (C2050/C2070) cada uno.

648 cores xeon E5645 Se adquirieron en Noviembre de 2011 gracias al convenio firmado con el
nanoGUNE.

652 cores xeon E5-2680 v2 Se han comprado durante el 2014, e integrado a finales del 2014.
40 cores xeon E5-2680 v2 Se han comprado dos nodos durante el 2015.

Sistemas de archivos de Alto Rendimiento Se tienen tres sistemas de archivos paralelos de
alto rendimiento de 4.7 TB (instalado en 2006), de 22 TB (instalado en 2010 y ampliado el
2011) y de 40 TB instalado a finales del 2014.

Almacenamiento El home con una capacidad de 5.6 TB (Instalado el 2011).

Red La red de comunicaciones para calculo es Infiniband SDR, DDR, QDR y FDR segtn el tipo
de nodos.

A.2. Péndulo

El grid Péndulo, de diseno completamente propio, hace uso de las salas de ordenadores docentes
dispersadas en la UPV/EHU configuréndolo como una grid de célculo cientifico fuera del horario
docente. En la actualidad se compone de una sala, con 60 PC’s de 4 cores y de 4 GB de RAM.

A.3. Servicios e infraestructura de la VGTIC

El IZO-SGI usa para sus fines infraestructura, equipamiento y servicios gestionados por la
Vicegerencia de las Tecnologias de la Informacién (VGTIC) de la UPV/EHU.

El equipamiento estd instalado en el Centro de Proceso de Datos (CPD) de la UPV/EHU.
El CPD de 450 m? y de nueva construccién, en 2006, es un lugar habilitado para la ubicacién
de computadores y estd capacitado con todos los sistemas necesarios para garantizar el correcto
funcionamiento de ellos. Dispone de:

= Sistemas de climatizacién de precisién por expansién directa exclusivo y sistema de descalci-
ficacién del agua. Los 7 aparatos de aire acondicionado disponen de una potencia agregada
de 208KW, lo que asegura una redundancia N+1 ante posibles fallos.

= Sistema contraincendios. Sistema de deteccién de incendios mediante detectores 6pticos y
térmicos. Sistema de extincién por agua nebulizada HI-FOG, que preserva la integridad del
equipamiento informético en caso de activacion.

= Acometida desde dos transformadores independientes.
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= Doble rama eléctrica para los equipos IT, cada una con SATs (sistemas de alimentacién inin-
terrumpida) independiente y cuadros de baja tensién independientes. Permite redundancia
y mantenimiento en caliente de la instalacién eléctrica.

= Grupo electrégeno de 750 KVA con dos dias de autonomia sin necesidad de repostar.
= Control de acceso, alarmas y vigilancia mediante circuito cerrado de TV.
= Copias de seguridad de datos y sistemas de las maquinas.

= Monitorizacién por parte de operadores in-situ y sistema de gestién y control de las instala-
ciones.

= Metodologia 5S para la mejora de la calidad.

El equipamiento estd monitorizado in-situ e informéaticamente y tiene el mantenimiento en
regla con revisiones periddicas incluidas.

La Vicegerencia de las TICs dispone en otro edificio incluso de un CPD secundario de respaldo
del primer CPD donde mantiene duplicados los servicios basicos para en caso de grave desastre po-
der mantener la operativa. Por ejemplo, las copias de seguridad se realizan en este CPD secundario
para mantener separados los datos y sus copias de seguridad.

Esta moderna infraestructura permite un funcionamiento ininterrumpido 24h*7 dias de las
maquinas tremendamente estable.

A.4. Otros servicios

La Vicegerencia de las TICs mantiene la red de datos de la UPV/EHU que estd formada
por tecnologias de primera linea y de tltima generaciéon. Esto permite que se puedan establecer
conexiones con gran ancho de banda (hasta 10Gbps) y un alto grado de seguridad, algo fundamental
para trabajar con eficacia en una infraestructura a la que hay que conectarse remotamente. La
red dispone de elementos hardware redundantes y lineas de comunicacién duplicadas con caminos
diversificados, asi como firewall perimetral, zonas de red desmilitarizadas, balanceadoras, sistemas
hardware de deteccién de origenes inseguros o potencialmente peligrosos, etc. La conexién con
Internet, hacia el exterior, se realiza a través de i2Basque, la red de datos autonémica, que a su
vez conecta con RedIRIS, la red académica y de investigacion espanola.

Dentro de los servicios de investigacion que ofrece la Vicegerencia de las TICs cabe destacar,
por su relevancia para la computacion de altas prestaciones, la de un sistema de almacenamiento
masivo para el personal investigador integrable en el Servicio. Este es altamente seguro al existir,
entre otras medidas, una copia de respaldo en el CPD secundario y es escalable en capacidad y
ancho de banda para satisfacer las necesidades actuales y futuras.
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B. Datos de uso de Arina

Tabla 2: Dias de calculo empleados en Arina por el personal investigador.

Investigador Dias Investigador  Dias
sckcorsf 88.286,82 mapmemam 302,35
poamaxg 79.861,91 popugurj 291,39
povhehea 65.467,48 pobrease 283,21
fabusgui 45.350,87 mtpmafel 267,64
poalocad 28.212,08 bcpmeale 240,02
juranga004 27.023,98 qopcomof 232,80
kivpepor 25.045,61 kixsasal 215,93
povpisim 24.972,39 kiaurbao 211,97
pobmabej 23.725,47 faaatnaa 175,34
qfbgoroj 15.107,00 wubcavaa 153,09
pobmugoj 15.058,17 qoparaya 151,36
povrucif 14.917,20 gaazareg 127,99
poblairo 13.327,52 povracoe 85,93
csazusej 13.317,54 poaorloi 84,66
bckmimoj 11.333,89 gfbleoni 73,57
pobrease 10.240,28 quxlegoa 71,77
pobgrgrs 9.753,40 gfparsaf 68,96
qopgobee 6.450,10 kiadugat 67,85
nanululr 5.744,32 weaaromam 62,10
OVZaxXXr 5.696,13 pmarkaide001 47,1
kibderua 5.460,77 wepgaara 46,83
pobfoese 4.853,85 faacalea 45,01
kixgrazr 3.450,06 kivpepor 43,67
pmarkaide001 3.378,11 qobmimuyj 42,96
naaalcaa 2.989,82 qfxaldad 42,83
pobromam 2.490,59 gbbsaeur 42,56
upetralanda001 2.384,51 acplaing 40,13
ciaazapj 2.060,91 qobfifib 26,71
bixbrdem 2.042,61 qfbloala 19,62
pobinini 1.753,05 favecvep 16,59
favcopee 1.666,81 wmpabuf 16,55
kiaolfeb 1.155,76 meamejaj 15,91
poanacuj 1.091,80 weacoexl 8,99
vcposamj 1.075,21 wabpepaa 8,05

Continua en la siguiente pdgina.



B. Datos de uso de Arina

Continua de la pdgina anterior.

Investigador  Dias Investigador Dias
ggplaarj 995,58 wavalocm 7,69
kixbebej 910,76 wuppobam 6,37
poplopex 841,24 poairurm 5,90
qoprualg 821,76 poagiaie 5,34
kiasomal 816,09 bavfepem 4,19
quaurhei 758,24 qopalpec 3,70
anpgaetk 748,15 paslobej 3,65
pobmelat 739,39 gbpaljod 3,33
kiadadag 736,85 povmieci 2,95
sckwankm 719,14 kixmagre 1,46
bepfimaa 652,35 gfpesmai 1,44
qfpbapr;j 634,79 inbchcap 0,80
dixsasam 597,75 quamearx 0,30
WaXpOXXy 583,62 inppebaa 0,29
mapalmau 574,68 poagumaj 0,18
pobcacad 501,56 inpdibeg 0,11
webogare 501,53 quapuoli 0,09
ggpagrom 398,63 sipmulij 0,00
navdesad 397,94 poasobas 0,00
gfpmamoh 392,45 mipdebln 0,00
qfbmagap 358,42 gepalgoi 0,00
qoaarecl 332,92 fabsazob 0,00

qobsalae 324,76




Tabla 3: Dias de célculo empleados en Arina por los grupos de investigacién.

Grupo Dias Grupo Dias
polymat 129.779,13 mimam 652,35
nanogune 107.348,68 qambm 324,76
qfifg 74.752,36 mtgfa 267,64
poahh 65.467,48 faraz 175,34
potmb 64.439,79 wuash 153,09
pomps 52.360,49 injss 128,78
kirpp 25.045,61 weaga 117,92
poxlp 23.187,38 waaap 43,67
qocpn 8.448,75 lgsgi 42,96
qofcm 6.177,86 qfllp 42,83
ggmer 4.772,32 jiads 40,13
pojuu 3.571,16 wmjcd 16,55
nanopeji 3.387,76 mejsl 15,91
wdaga 2.384,51 waijo 7,69
ghdga 2.085,18 wuebp 6,37
qfila 1.387,39 pajlb 3,65
waars 1.310,80 gbmgg 3,33
arinadm 1.288,02 qpjag 0,29
venor 1.075,21 inagr 0,11
qtftp 877,03 sipeo 0,00
qofpg 825,46 geaaa 0,00

anjbc 748,15 fajbr 0,00
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C. Estadisticas de la web del Servicio

En la primera pagina de las estadisticas “vision general de piiblico”, la primera gréafica muestras
las visitas por semana, la segunda el origen de las vistas, y la tercera el origen desde dentro de
Espana.
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D. Encuesta de satisfaccion del IZO-SGI

La puntuacion estia en una escala de 0 a 5.
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Figura 13: Evolucién de la Valoracién durante los dltimos afos.
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J
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Figura 14: Valoracién del 2015.
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E. Posts sobre HPC publicado en el blog

En este listado se muestran las entradas publicadas en el Servicio y relacionadas con HPC.

Titulo Disponibilidad
Tianhe2 continues as the most powerfull supercomputer of the world Eng Esp Eus
i Podemos apoyar tus solicitudes para a lograr financiacién para tu investigacién? Esp

El techo de cristal en computacion, jrealmente hago la ciencia que quiero? Esp
Computing Aided Design o el HPC en la empresa Esp
Memoria sobre el uso de STAR-CCM+ en 2014 Esp

2014 a positive year for the IZO-SGI Computing Service Eng Esp Eus



http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/08/19/tianhe2-continues-as-the-most-powerfull-supercomputer-of-the-world
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/08/19/tianhe-2-continua-como-el-ordenador-mas-potente-del-mundo
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/08/19/tianhe-2-jarraitzen-du-5-aldiz-munduko-superordenagailurik-boteretsuena-bezala
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/07/17/podemos-apoyar-tus-solicitudes-para-a-lograr-financiacion-para-tu-investigacion/
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/06/04/el-techo-de-cristal-en-computacion-realmente-hago-la-ciencia-que-quiero/
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/03/27/computing-aided-design-o-el-hpc-en-la-empresa/
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/02/26/memoria-sobre-el-uso-de-star-ccm-en-2014/
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/12/17/2014-a-positive-year-for-the-izo-sgi-computing-service/
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/12/17/balance-positivo-para-el-servicio-de-computacion-izo-sgi/
http://www.ehu.eus/ehusfera/hpc/2015/12/16/2014-urtea-ere-urte-positiboa-izo-sgi-arentzat/
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F. Publicaciones del Servicio

F.1.

Datos historicos

En las siguientes tablas se muestran un resumen de las publicaciones recogidas por el Servicio
en las que se agradece su participacién. En DEAs estdn agrupados trabajos fin de carrera y de

master.

F.2.

Tabla 4: Articulos cientificos en los que se agradece el uso del IZO-SGl.

Afo

Publicaciones ‘ Afo

Publicaciones

2015
2014
2013
2012
2011
2010

85

75 2009
88 2008
74 2007
63 2006
65 2005

48
41
46
27
7

Tabla 5: Tesis en las que se menciona el uso del IZO-SGl.

Ano Tesis ‘ Ano Tesis
2015 2 2014 11
2013 4 2009 3
2012 6 2008 1
2011 3 2007 3
2010 5 2006 2

Tabla 6: Proyectos de Fin de Grado o Master cientificos en los que se ha usado

el 1ZO-SGl.
Afio  PFM/PFG | Afio ~ PFM/PFG
2015 7 2014 2
2013 0 2009 5
2012 1 2008 1
2011 1 2007 3
2010 2 2006 1

Publicaciones recogidas
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A. Planas, P. Merino, L. Masgrau, and M. E. Guerin. A native ternary complex trapped

in a crystal reveals the catalytic mechanism of a retaining glycosyltransferase. Angewandte
Chemie-International Edition, 54(34):9898-9902, 2015.

U. Aldasoro, L. F. Escudero, M. Merino, J. F. Monge, and G. Perez. On parallelization of a
stochastic dynamic programming algorithm for solving large-scale mixed 0-1 problems under
uncertainty. Top, 23(3):703-742, 2015.

I. Alkorta, J. Elguero, and S. J. Grabowski. Pnicogen and hydrogen bonds: complexes between
ph3x+ and ph2x systems. Physical Chemistry Chemical Physics, 17(5):3261-3272, 2015.

I. Asenjo-Sanz, A. Veloso, J. I. Miranda, A. Alegria, J. A. Pomposo, and F. Barroso-Bujans.
Zwitterionic ring-opening copolymerization of tetrahydrofuran and glycidyl phenyl ether with
b(c615)(3). Macromolecules, 48(6):1664-1672, 2015.

E. Axpe, A. B. Garcia-Arribas, J. I. Mujika, D. Merida, A. Alonso, X. Lopez, J. A. Garcia,
J. M. Ugalde, F. M. Goni, and F. Plazaola. Ceramide increases free volume voids in dppc
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J. M. Azpiroz, I. Infante, and F. De Angelis. First-principles modeling of core/shell quantum
dot sensitized solar cells. Journal of Physical Chemistry C, 119(22):12739-12748, 2015.

J. M. Azpiroz, J. M. Ugalde, L. Etgar, I. Infante, and F. De Angelis. The effect of tio2 surface
on the electron injection efficiency in pbs quantum dot solar cells: a first-principles study.
Physical Chemistry Chemical Physics, 17(8):6076-6086, 2015.
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2015.

C. Bianchi and R. Zangi. Molecular dynamics study of the recognition of dimethylated cpg
sites by mbd1 protein. Journal of Chemical Information and Modeling, 55(3):636-644, 2015.

C. Bosch, B. Fiser, E. Gomez-Bengoa, B. Bradshaw, and J. Bonjoch. Approach to cis-
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A. J. Calahorro, E. S. San Sebastian, A. Salinas-Castillo, J. M. Seco, C. Mendicute-Fierro,
B. Fernandez, and A. Rodriguez-Dieguez. Effect of pi-pi stacking interactions on the emission
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butadiene. Crystengcomm, 17(19):3659-3666, 2015.

D. Casanova. Bright fission: Singlet fission into a pair of emitting states. Journal of Chemical
Theory and Computation, 11(6):2642-2650, 2015.
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L. M. Castello, C. Najera, J. M. Sansano, O. Larranaga, A. de Cozar, and F. P. Cossio.
Enantioselective synthesis of exo-4-nitroprolinates from nitroalkenes and azomethine ylides
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with azoles. Chemical Communications, 51(69):13365-13368, 2015.
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