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Nota de prensa

* El problema de los puntos de Fekete tiene un siglo de edad

* El trabajo demuestra la alta capacidad de FinisTerrae, el
superordenador con mayor memoria compartida de Europa

* Se ha construido un algoritmo con aplicaciones en muchas
areas, y que ademas sirve para abordar otro problema esencial
para el siglo XXI: el ‘problema 7 de Smale’.

Si tenemos una serie de particulas que ejercen influencia las unas sobre
las otras, por ejemplo particulas con carga eléctrica, ¢como se distribuyen
sobre la superficie de un objeto de forma que se molesten lo menos posible
—es decir, de forma que las interacciones entre unas y otras,
compensandose, alcancen un estado de equilibrio--? Es un problema de
hace un siglo, que se vuelve menos tratable conforme aumenta el namero
de particulas y mas complicado es el objeto sobre el que deben disponerse.
Matematicos espanoles han construido un algoritmo que da soluciones
para decenas de miles de particulas, y para muchos mas objetos que los
jamas ensayados. Demostrar este algoritmo, que también abre una via de
acceso a otro problema de los considerados mas importantes para el siglo
XXI, ha servido ademas para poner a prueba al superordenador
FinisTerrae.

Un ordenador no resuelve un problema si no hay un matematico
detras, y a menudo esa regla también se cumple a la inversa. Por ejemplo,
los ordenadores son indispensables cuando hace falta mucha capacidad
de calculo. Por eso cuando los responsables del Centro de
Supercomputacion de Galicia (CESGA) buscaban un reto para el
superordenador FinisTerrae, durante su periodo de pruebas, decidieron
recurrir a las matematicas.

Reto para el FinisTerrae

Los matematicos de la Universidad Politécnica de Cataluna (UPC) Enrique
Bendito, Angeles Carmona, Andrés M. Encinas y José Manuel Gesto
propusieron el problema con que arranca esta nota, llamado ‘de los
puntos de Fekete’. En términos mas precisos, el problema “consiste en



determinar la posicion de un cierto numero de puntos sobre un objeto, de
manera que la energia potencial producida por la interaccion de dichos
puntos sea minima”, explica Bendito.

Este grupo de la UPC ha desarrollado un algoritmo que da
soluciones para una amplia gama de geometrias y diferentes tipos de
interaccion entre las particulas. Para demostrarlo --con una evidente
carga ludica-- lo han aplicado a objetos como platanos, manzanas o
poliedros (Ver imagenes adjuntas). Ademas, algo esencial: con el nuevo
algoritmo, los tiempos de calculo para obtener estas configuraciones no
son elevados.

En ordenadores convencionales el nuevo algoritmo habia generado
ya resultados valiosos, publicados en 2007 en la revista Journal of
Computational Physics. Pero recurriendo a la enorme potencia de calculo
de FinisTerrae los matematicos de la UPC han podido probar su algoritmo
con un numero de puntos mucho mayor.

Efectivamente, lograron hallar configuraciones “en equilibrio” sobre
la esfera hasta con 50.000 puntos. Es mas, para poner a prueba la
capacidad del algoritmo llegaron a abordar el problema hasta con un
millon de puntos. “Con el FinisTerrae constatamos claramente que
nuestro algoritmo es robusto, versatil y eficiente”, explica Gesto.

El grupo lleva cinco anos trabajando con este algoritmo, que tiene
aplicaciones “en estudios de conformacion de moléculas y estructuras
cristalinas, de gases, virus, proteinas, bacterias”, senala Bendito.

350.000 horas de calculo

Ademas, los matematicos sabian que buscando puntos de Fekete con el
FinisTerrae podian abordar otro problema clave de las matematicas
modernas: el ‘problema 7 de Smale’. A finales del siglo XX la Union
Matematica Internacional pregunté cuales serian los principales
problemas que heredaria el siglo XXI; el prestigioso matematico Stephen
Smale produjo una lista de 18 problemas, de los que el séptimo esta
intimamente ligado a los puntos de Fekete: plantea la posibilidad de hallar
configuraciones “suficientemente proximas” a las oOptimas sobre una
esfera en tiempo polinémico. Estas configuraciones cercanas a las optimas
servirian, dentro de un programa ambicioso y complejo, de punto de
partida para resolver determinados sistemas de ecuaciones.

Asi, gracias a FinisTerrae y al nuevo algoritmo se han obtenido mas
de 50 millones de formas de disponerse los puntos sobre la esfera, “la
mayor muestra obtenida hasta el momento sobre el problema 7 de Smale”,
afirma Gesto.

El trabajo con el superordenador, que llevo dos semanas en febrero,
exigio unas 350.000 horas de calculo; de haberse usado s6lo una de las
CPUs del FinisTerrae, hubiera hecho falta nada menos que 40 anos. En el
calculo con un millon de puntos, 1.024 CPUs trabajaron en paralelo
durante dia y medio.

Segin el CESGA, “este reto ha demostrado la alta capacidad de
calculo” de FinisTerrae, el superordenador de mayor de memoria
compartida de Europa.



IMAGENES
Se puede descargar figuras donde se muestra la disposicion de los puntos
gracias al nuevo algoritmo aqui:

http:/ /www.i-math.org/?q=es/node/ 1078
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-Bodegon: La manzana entera, el platano y la manzana mordida, juntos
en el bodegon, tienen 1500, 1500 y 2500 puntos respectivamente, con
energia potencial electrostatica.

-Platano: contiene 1500 puntos, con una energia potencial que hace que
los puntos se equidistribuyan independientemente de las dificultades
geomeétricas.

-Manzana: 500 puntos, con una energia potencial que hace que los
puntos se equidistribuyan independientemente de las dificultades
geomeétricas.

-Poliedro: sobre €l hay 10.000 puntos en equilibrio con energia potencial
electrostatica.

CESGA

El CESGA (www.cesga.es) es una Instalacion Cientifico Técnica Singular
(ICTS) que da servicio de computacion y comunicaciones de altas
prestaciones a la Comunidad Cientifica Gallega y al Consejo Superior de
Investigaciones Cientificas (CSIC). El Centro de Supercomputacion de
Galicia es una institucion participada por la Xunta de Galicia (a través de
su Conselleria de Innovacion e Industria) y por el CSIC. Esta en Santiago
de Compostela. Por parte del CESGA han participado en el trabajo
resenado en esta nota Andrés Gomez, Carlos Mourino y M? Teresa
Sanchez.

i-MATH

Los matematicos autores de este trabajo forman uno de los mas de 300
grupos de matematicos espanoles integrados en el proyecto CONSOLIDER
Ingenio MATHEMATICA (i-MATH) (http://www.i-math.org). El objetivo
basico de i-MATH es incrementar cualitativa y cuantitativamente el peso
de las matematicas en el panorama internacional y en el sistema espanol
de ciencia, tecnologia, empresa y sociedad. El CESGA es uno de los cinco
nodos de i-MATH (http://mathematica.nodo.cesga.es).

VARIDIS



Los matematicos de la Universidad Politécnica de Cataluna (UPC) Enrique
Bendito, Angeles Carmona, Andrés M. Encinas y José Manuel Gesto
forman parte del grupo de investigacion VARIDIS: http://www-
mad3d.upc.es/users/bencar/

Otros links:
Lista de S. Smale: http://www.rsme.es/gacetadigital /abrir.php?id=235
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