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El mmunda de la
computacidn cambia muy
rapidamente. Actualmente,
las tecnologlas involucradas
en el drea de la Informdtica
awanzam a pasos agigantados v
se utilizan enormemente en dreas
multidisciplinarias- astroflsica, guimica
computacional, espectroscopla  maolecular,

imformidtica medic ambiental, etc. En este contexto, una aplicacidn de
esta tecnologla que estd siendo imprescindible en la actualidad en
numergsos campos cientificos  es el Grid computing o Grid
computacional. Los expertos en diferentes dreas de las Ciencias estan
apostando cada vez mas por utilizar este sistermna distribuido, que
permite acceder a aplicaciones y datos, y compartir recursos
geograficamente distribuidos de forma coordinada y transparents

por medio de Organizaciones Yirtuales (Wirtual Crganization, ¥O).

Una organizacidn virtual implica la coordinacidn de varios grupos de
trabajo nacionales y extranjeros interesados en la resolucidn de
problemas dentro de un drea de intenés comun. Es el caso especifico
del Grupo de Imwvestigacidn de Quimica Computacional y
Computacidn de Alto Rendimiento de la Universidad de Castilla La
Mancha (LUCLM), liderado por los Dys, Camelia Mufioz Cano v Alfonso
Mifa Ramos, que pertenece a una Organizacidn Virtwal de Quimica

Computacional,

Dicha organizacidn estd interesada en la resclucidén de proablemas en
el drea de la fisica mwolecular y de la espectroscopia molecular,
especificamente an la construccidn de modelos para estudiar los
movimientos de rotacidn y vibracidn en moléculas de tamafo
arbitraric. Uno de los elementos claves en esta linea es la
determinacién de la wvariacidn de energla potencial con el
movimiento molecular. En nuestro grupo hemos propuesto wn
método automdtico para determinar en el Grid la variaciin de
energia como funcidn del cambio de la estructura de la maléoula. A
partir de esta exploracidn se construyen modelos para estudiar los
movimientos de rotacién y vibracidn. En particular, hemos propuesto
una metodologla para calcular la contribucidn de la energla cinética
al sistema. Dicha metodologla la implementamos a través de
algoritmas desarrcdlados en lenguaje de programaciin C++, que s
un lenguaje muy eficiente para computacidn cientifica,

Entre los algoritrmos desarrollados hemos implementado un métodao
para calcular con precision las derivadas numéricas necesarias en e
calculo de la energia cinética. Actualmente, estamos trabajando en la
implementacidn de nuewos algoritmas para la simplificacidn de kos
estudios de rotacidn-vibracidn con diferentes tipos de coordenadas.

Como sistemas de estudic hemos elegido moléculas de interés
astrofisico de diferentes tamafios como el formaldehido protonada,
&l acetaldehido, el glicclaldehido, el metil formato, el metil &til &ter y
los hidrocarburnos policicloaramaticos, De estas maléculas podemos
aportar datos para su bdsqueda e identificacidn em &l espacio
interestalar.

En nuestra linea de trabajo algunas simulaciones pueden llegar a
gemerar Cientos de miles de trabajos. Aqul resulta fundamental contar
con una infraestructura de hardware y software lo suficientemente
potente que permita mayor potencia de cdlculo, almacenamiento y
aprovechamiento de recursos, combinando nuestros  propios
recursos con bos recursos de otras organizaciones que pertenscen a
nuestra V0. Dichas caracteristicas mos las ofrece el Grid
computacional.

Para mayor informacion sobre nuestro grupo consulte
hittpfgoycarinf-orudm.es
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