ATTUALITA
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CHIMICO IN ITALIA
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Nel pensiero dell'nomo della strada e forse anche di molti politici Pattivita di
calcolo é probabilmente associata piti con la Matematica, la Fisica o
I'Ingegneria di quanto non sia con la Chimica. In realta le cose sono molto
diverse e i chimici sono fra i piu grossi utilizzatori di risorse di calcolo. Per fare
un esempio le percentuali di utilizzo presso il piti grande centro di calcolo ita-
liano, il CINECA, sono: Fisica 556%; Chimica 25%; Ingegneria 10%; Astrofisica 4%;
Matematica 2%. Queste percentuali variano fra i vari centri ma la presenza in
prima o seconda posizione della Chimica ¢ una costante in Italia e all’estero.
Come e perché viene utilizzata questa enorme quantita di tempo calcolo? Quali
sono i problemi nell'utilizzo e quale é la situazione italiana in confronto con
quella degli altri paesi? Cosa € cambiato oggi rispetto al passato nell'uso dei cal-
colatori da parte dei chimici? Quest'ultima domanda & quella a cui & piu facile
rispondere. Lo sviluppo dei calcolatori, soprattutto workstation RISC (Reduced
Instruction Set Computers) con istruzioni semplificate e particolarmente veloci
da un'lato e supercalcolatori paralleli dall’altro (vedi riquadro 1), ha cambiato
lo scenario di quanto diventa fattibile come routine e di quanto & ora indispen-
sabile per produrre ricerca competitiva. Cominciamo esaminando in quali gran-
di aree & concentrato 'utilizzo. o

La prima € quella tradizionale della chimica quantistica con calcoli della geo-
metria molecolare, dello stato elettronico fondamentale e in genere delle pro-
prietd di singola molecola. In questo campo programmi di calcolo imponenti
(molte centinaia di migliaia di righe di linguaggio FORTRAN) come Gaussian92
(Gaussian Inc.) sono stati messi a punto negli ultimi venticinque anni e sono
ora disponibili per la comunita chimica anche presso i grossi centri di calcolo
(vedi riquadro 2). Per molecole fino a circa cinquanta elettroni il calcolo della
funzione d’onda monoelettronica dello stato fondamentale pud richiedere
tempi dell’ordine di una decina di minuti su un supercalcolatore e di un paio di
ore su una workstation. Questo significa che & possibile effettuare calcoli a par-
tire da principi primi ab-initio su molecole come il benzene usando worksta-
tion quando fino a cinque-dieci anni fa questi calcoli potevano solo essere effet-
tuati presso grossi centri. Il problema & che il tempo di calcolo con metodi ab-
initio varia in maniera non lineare col numero di elettroni o meglio col numero
di funzioni di base usate per approssimare gli orbitali, per cui molecole compli-
cate o di interesse biologico richiedono ancora risorse straordinarie ovvero
I'uso di metodi approssimati semiempirici. Lo stesso avviene non appena si
introduce il calcolo di proprietd magnetiche, ottiche, lineari e non, e di altre
caratteristiche che sono d’altronde indispensabili per la previsione di proprieta
importanti per molecole di cui si studia un potenziale utilizzo nell’ambito dei
materiali innovativi. Naturalmente & sempre possibile effettuare su workstation
calcoli semiempirici e in genere calcoli anche con metodi piti moderni (es. fun-
zionale densitd) che non dipendano troppo drasticamente dal numero di elet-
troni. Esistono programmi, anche commerciali, dedicati al molecular modeling,
utilizzati anche in campo farmaceutico. Per semplici molecole questi calcoli si
possono ora effettuare su Personal Computer. Una possibilita ¢ anche quella di
utilizzare una workstation locale come interfaccia ai programmi situati presso
il grosso centro. Questo ¢ reso possibile dalla diffusione di reti-di trasmissione
dati che, anche in Italia, collegano almeno le principali citta e 1a maggior parte
dei centri di ricerca (v. riquadro 3). La disponibilita di reti veloci & destinata a
rendere irrilevante la collocazione fisica dei centri di calcolo. Lo sviluppo di reti
di trasmissione dati piu efficienti & 'oggetto, negli USA, del progetto del vice-
presidente Gore di “autostrade elettroniche” (“electronic data highways”) ed &
destinato a giocare, anche in Europa (vedi Quarto Programma Quadro della












