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El consorcio MALTA

@ El consorcio materia a alta presion (MALTA) es una agrupacion interdisciplinar de 15
grupos de investigacion espanoles, entre los cuales se encuentra la Universidad de
Oviedo, para explorar los diversos aspectos tecnoldgicos y cientificos de las altas
presiones.

@ Lared MALTA surgi6é de un proyecto Consolider del Gobierno de Espana
(CSD2007-0045), liderado por José Manuel Recio (UniOvi) y Valentin Garcia Baonza
(Complutense), con 11 grupos de investigacion espafioles. En la actualidad, 15 grupos
espanoles y mas de 100 investigadores integran el consorcio, que cuenta con gran
cantidad de colaboraciones internacionales.



Investigacion en QTCMAT

Metodologia: Estructura electronica. Ecuaciones de estado. Predicciones
estructurales. Presidon quimica. Funcion de localizacion electrénica (ELF).

Fendmenos: Transiciones inducidas por presion y temperatura. Curvas de
tension-deformacion. Espectros Raman e IR de sdlidos. Propiedades
termodinamicas de solidos. Estabilidad de los clatratos de hidratos de gas.

Composicion de (exo)planetas.
Desarrollo de metodologia y software para el tratamiento computacional de sdélidos
bajo presion.

@ Aplicacion de técnicas computacionales para la prediccion del comportamiento

microscoépico (propiedades termodinamicas y de enlace) de materiales bajo

condiciones extremas.
Prediccion de diagramas de fases de cristales bajo condiciones arbitrarias de presion

y temperatura.



MECHANOCHEMISTRY UNDER CONTROLLED CONDITIONS OF
PRESSURE: HIGH TEMPERATURES AND NEGATIVE PRESSURES
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COMPUTATIONAL CHEMISTRY
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(a) 1T-HfSe, (P3m1) (b) HP-HfSe, (P6y/mmc)
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MATERIALS FOR ENERGY THERMOELECTRICS
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C3— CARBON GRAPHITE SUPERLUBRICANT- C3
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Cluster de computacion de QTCMAT (Mieres)

Caracteristicas de los nodos QTCMAT en Mieres:

@ 4 nodos de computacion con procesadores Intel Xeon 6248R e Intel Xeon 8362.
Total de 208 cores. 4 GPU NVIDIA A30

@ 10 nodos de computacion con procesadores Intel Xeon Silver, Intel Xeon Platinum y
AMD EPYC 9734

@ Accesibles a través de las IP:
156.35.212.81 (agua.c3.uniovi.es)
156.35.212.83 (metano.c3.uniovi.es)
156.35.212.85 (amoniaco.c3.uniovi.es)

@ Configurados para administracion remota
@ 6.4 TB de almacenamiento total.

@ Sistema de colas TORQUE/MAUI. Sistemas operativos CentOS 7.9 y Ubuntu Server
22.04, operando en modo headless.

@ Sistema de colas SLURM con SO debian.



Cluster de computacion de MALTA (Oviedo)

El cluster de computacion principal de MALTA se encuentra en la Facultad de Quimica,
primera planta. Constitutye el principal recurso computacional de la red MALTA, y es

utilizado regularmente por varios de los grupos integrantes, y particularmente por el
grupo de Oviedo.

Caracteristicas:
@ Accesible a través de la direccion malta.quimica.uniovi.es .
@ 72 nodos de computacion con 8 o 12 cores (Intel Xeon) por nodo. Total de 720 cores.
@ Unidad de almacenamiento de 6TB, con RAID 1.
@ Aproximadamente 70 usuarios y mas de 200,000 trabajos completados.
@ Sistema de colas LoadLeveler (LL). Sistema operativo RedHat.
@ Licencias de software: VASP, WIEN2k, CRYSTAL17.

Cluster de computacion de MALTA (Mieres)

Los nodos del cluster de Oviedo de MALTA son incompatibles con los racks de Mieres. No
obstante, los nodos nuevos de la red MALTA si se estan trasladando al clidster de Mieres.
Caracteristicas de los nodos MALTA en Mieres:

@ Accesible a través de la IP: 156.35.212.91

@ 4 nodos de computacion con 20 cores (Intel Xeon Silver 4210R) por nodo. Total de
80 cores.

@ 1TB de almacenamiento, con RAID O y espacio de /scratch.
@ Sistema de colas SLURM. Sistema operativo debian, operando en modo headless.



Previsiones de futuro

QTCMAT

@ Adquisicion de futuros nodos de calculo con una inversion prevista de aprox. 60000
€ en los proximos dos anos.

@ Completar la unificacion de nuestros nodos en un mismo armario.

@ Estudiar un posible traslado de equipos actualmente en la Facultad de Quimica.
MALTA

@ Inversion prevista en los proximos anos aprox. 10000 €.

@ Pendiente de la nueva convocatoria de redes de excelencia.

@ Estudiar un posible traslado de equipos actualmente en la Facultad de Quimica.

Gracias a todos por la atencion !




