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KNET COMUNICACIONES JUNTO A LOS DEPARTAMENTOS DE QUIMICA Y MATEMATICA Y
COMPUTACION DE LA UNIVERSIDAD DE LA RIOJA SE HAN UNIDO PARA LLEVAR A
CABO UN PROYECTO DE GRAN IMPORTANCIA LLAMADO RIOJASCIENCE@HOME

iojaScience@home es

un ambicioso proyecto

basado en el desarrollo

de la arquitectura para

la implementacion de

programas basados en

el calculo distribuido (Cloud Com-

puting) utilizando las GPUS (Grap-

hics Processing Units) de usua-

rios remotos. Consiste en desci-

frar el mecanismo de ruptura de

1a proteina NS3, responsable dela

transmisién del virus de la He-

patitis C, y su finalidad Gltima es

desarrollar una cura contra dicho
virus.

Dentro del departamento de Ma-

tematica e Informéatica dela UR

dirige el provecto el grupo de In-
vestigacion en Programacion y
Calculo Simbédlico (https://
esus.unirioja.es), integrado por
los investigadores Dr. Eloy J. Ma-
ta, Dr. Francisco J. Garcia y Dr.
José M. Sota. Este grupo esta es-
pecializado en calculo cientifico
enfocado a la aplicacién de méto-
dos matematicos en Ingenieria del
Software.

En el Departamento de Quimi-
cadelaUR, el area de Cinéticay

Dindmica de Reacciones Quimi-

cas (hitp://www.unirioja.es/la-
serdyn), integrada por los inves-
tigadores Dr. Rodrigo Martinez y
Dr. José Angel Martinez, es laque
se encarga de Ia direccion del Rio-
jaScience@home, principalmen-
te en lo referente a la investiga-
cion de la simulacién de dinami-
ca molecular v QM/MM (Quan-
tum Mechanics/Molecular Me-
chanins) de sistemas enzimaticos,
queresulta de sumo interes para
la Biomedicina.

Desarrollando la integracién
entre BOINC y el software de si-
mulacion de dinamica molecular
esta Félix Lanas Mangado, quien
recientemente ha finalizado la ca-
rrera de Ingenieria Técnica en In-
formatica de Gestién.

KNET ha integrado este pro-
yecto a sus desafios de I+D. A car-
go de su direccion Mario Ezque-
rro, que forma parte del area de

.Sistemas de Computacién, apo-
vado por el equipo de ingenieros
de Knet de los departamentos de
Ingenieria de Software y de Inge-
nieria de Redes. La finalidad de
Knet formando parte del proyec-
to RiojaScience@home es acercar
la posibilidad a todos los ricjanos
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de participar en un desafio de I+D,
que tendra resultados que se re-
vertiran en la sociedad en forma
de cura de la Hepatitis C.

La participacién de KNET cons-
ta de dos fases. En la primera
KNET aporta sus conocimientos
sobre servidores e Internet v un

laboratorio, el cual simula la red
de un operador estandar de In-
ternet. Asi, previo a su puesta en
marcha, se evalia como interac-
tia el sistema y se le sometea
pruebas de stress y de laborato-
rio. Una vez que el provecto esté
en funcionamiento comienza la

Commicaciones), Eloy J. Mata (Departamentao de

segunda fase, en la que KNET
aportara su red como operador,
ademas de supervisar su funcio-
namiento y mantenimiento.

La participacién riojana se sin-
tetiza en lo que hemos llamado
‘Computacién Voluntaria’, es aqui
donde entran todos los riojanos

que estén dispuestos a ceder el
tiempo libre de su GPU. Para po-
der participar y colaborar en el
proyecto debemos instalar en
nuestro ordenador un programa
basado en la tecnologia BOINC,
una infraestructura de computa-
¢ion distribuida.

Una vez descargado el progra-
ma, en aquellos momentos que el
ordenador esté encendido pero no
esté siendo utilizado, éste se acti-
vara como salvapantallas parare-
alizar los calculos de plegamien-
to de Ia proteina NS3. De esta ma-
nera, los ciclos enlos que la GPU
no sea usada, formaran parte de
un proyecto riojano de gran en-
vergadura, aprovechando la po-
tencia de calculo de las tarjetas de
video de los ordenadores.

El ordenador central envia a un
ordenador voluntario un dato so-
bre la proteina a sintetizar, una
vez que éste es resuelto mediante
un algoritmo el resultado es de-
vuelto ala central y un nuevo da-
to es enviado. El ciclo puede ser
interrumpido en cualguier mo-
mento ya que la informacién que-
da almacenada y cuando se vuel-
ve a poner en funcionamiento el
programa retoma la actividad don-
de quedé la Gltima vez. La unién
del trabajo de procesamiento de
todos los ordenadores voluntarios
creara el equivalente a un super-
computador, de no ser por esta
unién, seria muy costoso y el pro-
yecto imposible de realizar.



