











B VVT Vysokovykonna vypo tova technika

potesitelné, ze k wvyvoju
neskdr prispel aj nas terajsi
uzivatel Aurela doc. Tomas
Bucko, ktory tiez mnoho
rokov pracoval v skupine
prof. Hafnera. Program VASP
dnes vyuZiva po svete viac
ako 600 vyskumnych skupin
a institacii.

Vykonnu vypoctovu techni-
ku si vyskumné skupiny ku-
povali do svojich oddeleni
na ustavoch. ISlo o vykonné
pracovné stanice alebo vy-
poctové klastre. V roku 2005
sme dostali do nasho odde-
lenia Fyziky kovov vlastny
paralelny vypoctovy klaster
pozostavajuci z 8 proceso-
rov Pentium 4 a prepojenych
gigabitovou eternetovskou
siefou. Neskor som si takéto
vypoctové klastre zacal sta-
vat svojpomocne. Ako vy-
kon procesorov rastol podla
Moorovho zdakona, priblizne
kazdé dva roky som si posta-
vil novu generdciu. Pocitace
boli stavané z beinych su-
Ciastok, takze to vyslo ovela
lacnejsie, pricom rychlostou
boli konkurencie schopné
komerénym HPC klastrom,
ktoré si na svoje Ustavy za-
kupili aj niektori dnesni uzi-
vatelia Aurela. Uzivatelom
superocCitaca Aurel som sa
stal na jesen roku 2013. Vte-
dy uz bol takmer rok v sku-
Sobnej prevadzke. Kedze 3j
jeden vypoctovy uzol (node)
Aurela bol asi dva krat vy-
konnejsi ako moj vypoctovy
klaster postupne som na Au-
rela presunul (aj s pomocou

T. Buctka) vsetky svoje ve-
decké vypocty.

Zaverom by som rad
niekolkymi riadkami
Citatelom priblizil, o ¢om
je vypoctova fyzika.
PocitaC pouziva pri svojej
praci kazidy fyzik, avsak
nie kazidy robi vypoctovu
fyziku. Vo vypoctovej fyzike
(computational physics) ide
v podstate o aproximativne
rieSenie  fundamentdlnych
rovnic, podla ktorych
funguje nas svet. Na kazdej
dlzkovej skale sa vychadza
z inych rovnic. MoéZu to
byt Newtonove pohybové
rovnice opisujuce pohyb
planét alebo moézie ist o
rieSenie  mnohocasticovej
Schréedingerovej  rovnice
pre mnohoatémovy systém
akymi su molekuly alebo
pevnd latka. Hovorime aj
o pocitatovej  simuldcii,
nakolko rieSenim  rovnic
napodobiujeme  spravanie
sa sveta na danej dlzkovej
Skale. Vypoctova fyzika,
nazyvand aj pocitacova
fyzika,jevmnohychohladoch
podobnd  experimentalnej
fyzike, nakolko sa robi
,pocitacovy  experiment”.
Nakolko v zdsade ide o
ziskanie uzito¢nej fyzikalnej
informacie z rieSenia
fundamentalnych rovnic,
takéto vypocty sa nazyvaju
aj prvoprincipové vypocty
(ab-inito).  Prvoprincipové
vypolty sa pouZivaju vo
velkom rozsahu v kvantovej
chémii, ale aj vo fyzike



materidlov.  pod ndzvom
Computational Materials
Science (CMS). V pripade

mojho  vyskumu ide o
svet atomov, molekul a
pevnych [3tok opisovany

Schréedingerovou rovnicou,
ktora je rieSend v aproximacii
nazyvanej DFT (Density
Functional Theory). Hlavnym
vypoctovym nastrojom je
vysSie spominany program
VASP.

Vypoctami mozno urcit vy-
pocitat stabilnd Struktdru i
rozne fyzikdlne a chemické
vlastnosti molekul a mate-
ridlov. Mozno ziskat aj in-
formacie, ktoré su iba tazko
experimentdlne meratelné.
Vypoctovu fyziku mozno po-
vazovat za most medzi te6-
riou a experimentom. Porov-
nanie vysledkov vypoctov s
experimentom je obojstran-
ne prospesné a umozfuje
hlboké porozumenie Studo-
vaného objektu.

Prvoprincipové vypocty
maju velkd interpretacnu a
prediktivnu silu a stavaju sa
¢oraz vyznamnejsim partne-
rom experimentdlnych stadii
sveta atomov. Uz viackrat

som sa presvedcil, Zze aj vel-
ké exprimentdlne skupiny
bez prvoprincipovych vy-
poctov Casto roky zotrvavaju
v chybnej interpretacii svo-
jich inak vynikajucich experi-
mentalnych vysledkov.

Vyznam vypoctovych metdd
vo vyskume neustale rastie.
Cena vypoctového vykonu
exponencidlne klesd s Moo-
rovym zdkonom, ¢o sa neda
povedat o cene experimen-
talnych zariadeni. Ak sa vy-
znam vedeckych prac meria
ich citovanostou v svetovych
vedeckych casopisoch, po-
tom prace z oblasti vypoc-
tovej fyziky a chémie mozno
povazovat vdaka ich vysokej
priemernej citovanosti za
velmi vyznamné. Je zname,
Ze celosvetovo najcitovanej-
Sie vedecké prace vobec su
prace suvisiace s vypocto-
vymi metddami. Aj niektori
uzivatelia superpocitaca Au-
rel patria k najcitovanesim
slovenskym vedcom. Z tohto
hladiska moZno povaZovat
podporu vypoctovych metéd
vo vedeckom vyskume za
jednu z najlepsSich investicii
do rozvoja vedy.”

PODPORU VYPOCTOVYCH METOD

VO VEDECKOM VYSKUME MOZNO

POVAZOVAT ZA JEDNU Z NAJLEPSICH
INVESTICII DO ROZVOJA VEDY
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