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potešiteľné, že k vývoju 
neskôr prispel aj náš terajší 
užívateľ Aurela doc. Tomáš 
Bučko, ktorý tiež mnoho 
rokov pracoval v skupine 
prof. Hafnera. Program VASP  
dnes využíva po svete viac 
ako 600 výskumných skupín 
a inštitúcií. 

Výkonnú výpočtovú techni-
ku si výskumné skupiny ku-
povali do svojich oddelení 
na ústavoch. Išlo o výkonné 
pracovné stanice alebo vý-
počtové klastre. V roku 2005 
sme dostali do nášho odde-
lenia Fyziky kovov vlastný 
paralelný výpočtový klaster 
pozostávajúci z 8 proceso-
rov Pentium 4 a prepojených 
gigabitovou eternetovskou 
sieťou. Neskôr som si takéto 
výpočtové klastre začal sta-
vať svojpomocne. Ako vý-
kon procesorov rástol podľa 
Moorovho zákona, približne 
každé dva roky som si posta-
vil novú generáciu. Počítače 
boli stavané z bežných sú-
čiastok, takže to vyšlo oveľa 
lacnejšie, pričom rýchlosťou 
boli konkurencie schopné 
komerčným HPC klastrom, 
ktoré si na svoje ústavy za-
kúpili aj niektorí dnešní uží-
vatelia Aurela. Užívateľom 
superočítača Aurel som sa 
stal na jeseň roku 2013. Vte-
dy už bol takmer rok v skú-
šobnej prevádzke. Keďže aj 
jeden výpočtový uzol (node) 
Aurela bol asi dva krát vý-
konnejší ako môj výpočtový 
klaster postupne som na Au-
rela presunul (aj s pomocou 

T. Bučka) všetky svoje ve-
decké výpočty. 

Záverom by som rád 
niekoľkými riadkami 
čitateľom priblížil, o čom 
je výpočtová fyzika. 
Počítač používa pri svojej 
práci každý fyzik, avšak 
nie každý robí výpočtovú 
fyziku. Vo výpočtovej fyzike 
(computational physics) ide 
v podstate o aproximatívne 
riešenie fundamentálnych 
rovníc, podľa ktorých 
funguje náš svet. Na každej 
dĺžkovej škále sa vychádza 
z iných rovníc. Môžu to 
byť Newtonove pohybové 
rovnice opisujúce pohyb 
planét alebo môže ísť o 
riešenie  mnohočasticovej 
Schröedingerovej rovnice 
pre mnohoatómový systém 
akými sú molekuly alebo 
pevná látka. Hovoríme aj 
o počítačovej simulácii, 
nakoľko riešením rovníc 
napodobňujeme správanie 
sa sveta na danej dĺžkovej 
škále. Výpočtová fyzika, 
nazývaná aj počítačová 
fyzika, je v mnohých ohľadoch 
podobná experimentálnej 
fyzike, nakoľko sa robí 
„počítačový experiment“. 
Nakoľko v zásade ide o 
získanie užitočnej fyzikálnej 
informácie z riešenia 
fundamentálnych rovníc, 
takéto výpočty sa nazývajú 
aj prvoprincípové výpočty 
(ab-inito). Prvoprincípové 
výpočty sa používajú vo 
veľkom rozsahu v kvantovej 
chémii, ale aj vo fyzike 118
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som sa presvedčil, že aj veľ-
ké exprimentálne skupiny 
bez prvoprincípových vý-
počtov často roky zotrvávajú 
v chybnej interpretácii svo-
jich inak vynikajúcich experi-
mentálnych výsledkov.

Význam výpočtových metód 
vo výskume neustále rastie. 
Cena výpočtového výkonu 
exponenciálne klesá s Moo- 
rovým zákonom, čo sa nedá 
povedať o cene experimen-
tálnych zariadení. Ak sa vý-
znam vedeckých prác meria 
ich citovanosťou v svetových 
vedeckých časopisoch, po-
tom práce z oblasti výpoč-
tovej fyziky a chémie možno 
považovať vďaka ich vysokej 
priemernej citovanosti za 
veľmi významné. Je známe, 
že celosvetovo najcitovanej-
šie vedecké práce vôbec sú 
práce súvisiace s výpočto-
vými metódami. Aj niektorí 
užívatelia superpočítača Au-
rel patria k najcitovaneším 
slovenským vedcom. Z tohto 
hľadiska možno považovať 
podporu výpočtových metód 
vo vedeckom výskume za 
jednu z najlepších investícií 
do rozvoja vedy.“

PODPORU VÝPOČTOVÝCH METÓD 
VO VEDECKOM VÝSKUME MOŽNO 
POVAŽOVAŤ ZA JEDNU Z NAJLEPŠÍCH 
INVESTÍCIÍ DO ROZVOJA VEDY 119

materiálov pod názvom 
Computational Materials 
Science (CMS). V prípade 
môjho výskumu ide o 
svet atómov, molekúl a 
pevných látok opisovaný 
Schröedingerovou rovnicou, 
ktorá je riešená v aproximácii 
nazývanej DFT (Density 
Functional Theory). Hlavným 
výpočtovým nástrojom je 
vyššie spomínaný program 
VASP.

Výpočtami možno určiť vy-
počítať stabilnú štruktúru i 
rôzne fyzikálne a chemické 
vlastnosti molekúl a mate-
riálov. Možno získať aj in-
formácie, ktoré sú iba ťažko 
experimentálne merateľné. 
Výpočtovú fyziku možno po-
važovať za most medzi teó-
riou a experimentom. Porov-
nanie výsledkov výpočtov s 
experimentom je obojstran-
ne prospešné a umožňuje 
hlboké porozumenie študo-
vaného objektu. 

Prvoprincípové výpočty 
majú veľkú interpretačnú a 
prediktívnu silu a stávajú sa 
čoraz významnejším partne-
rom experimentálnych štúdií 
sveta atómov. Už viackrát 
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