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Ing. Tomas Lacko

Uvoqﬂé Slovo
riadilels

Mili ¢itatelia,

dostava sa Vam do ruk prvé
Cislo ¢asopisu, ktorym chce-
me prezentovat vysledky
Z pouZivania vysokovykon-
nej vypoctovej techniky Si-
rokej verejnosti. Pozornost
upriamime samozrejme pre-
dovsetkym na superpocitac
Aurel, ktory je dnes najvy-
konnejsim vypoctovym sys-
témom v Slovenskej infras-
trukture pre vysokovykonné
pocitanie a svojou konfigu-
raciou poskytuje nasim vy-
Znamnym pouZivatelom
dostatocny vypoctovy vy-
kon k tomu, aby mohli tvorit
medzinarodne akceptovatel-
né vysledky svojej vedeckej
prace.

Pre progresivneho vedecké-
ho pracovnika je v sucasnos-
ti superpocita¢ svetom vir-
tudlneho experimentu. Jeho
vyuzitim je schopny s vyso-

kou mierou pravdepodob-
nosti predpokladat vysledok
finan¢ne velmi narocného
alebo tazko realizovatelného
redlneho experimentu.

Svojim obsahom v jednot-
livych cislach ¢asopisu sa
chceme, okrem dosiahnu-
tych vysledkov pri vyuziva-
ni superpocitaca, dotknut aj
tém a otdzok tykajucich sa
nasej medzindrodnej spo-
luprédce, mozného dalSieho
rozvoja nasho prvého super-
pocitaca. Radi by sme Vam
touto cestou poskytli aj roz-
hovory a ndazory nasich vy-
znamnych pouzivatelov z ra-
dov vedeckych pracovnikoy,
ako aj priemyslu na proble-
matiku vyuzivania vysoko-
vykonnej vypoctovej techni-
ky vo vede a vyskume.

Budeme velmi radi, ked' sa
Vam nase prvé cislo nasho
¢asopisu bude pacit.
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Kompletnu genézu zrodu a praktického
nasadenia superpocitaca Aurel - prvého
superpocita¢a na Slovensku, nam

objasnil veduci projektu SIVVP a riaditel
Vypoctového strediska Slovenskej
akadémie vied, pan Ing. Tomas Lacko.

V rokoch tesne pred zaciatkom prvého programového obdobia
pre Cerpanie prostriedkov zo Strukturdlnych fondov sa v tzv.
zasobniku projektov nachadzali dva navrhy - jeden bol orien-
tovany na vybudovanie infrastruktary pre gridové pocitanie
a druhy na vytvorenie vypoctovych centier s vysokovykonnou
vypoctovou technikou - superpocita¢mi réznych architektur.
Na Slovensku v tom ¢ase uz dlhé roky absentovala infrastruk-
tura pre vysokovykonné pocitanie, ktord bola vo vyspelych
krajinach bez prerusenia vyuzivana v oblasti zakladného, ako
3j aplikovaného vyskumu, vyvoja v réznych segmentoch prie-
myslu. Nasadenie superpocitatov do vyskumu a vyvoja vy-
znamnejSou mierou vyrazne prispelo k rychlejSiemu dosaho-
vaniu cielov.

Pre objasnenie dbévodov, preco sa tak stalo, je potrebné
uviest, Ze vo vypoctovom prostredi vysokovykonného vy-
poCtového systému - superpocitaca, je mozné modelovat
a simulovat rézne situdcie, spravanie sa, vlastnosti, apod.
daného skimaného objektu alebo predmetu vyskumu.
Z ekonomického pohladu sa prenesenim redlneho experi-
mentu do virtudlneho ziskava ohromna finan¢na a ¢asova
Uspora. Pomerne dobre sa dokumentuje napr. pri dizajne

lieCiv - k redlnemu experimentu sa pristupuje az vtedy, ked

vysledky prace vyskumnych pracovnikov na superpocitaci
ukdzu, aké by mohlo byt optimalne zloZenie lieku. Super-
pocitace su vyuzivané okrem zdkladného a aplikovaného
vyskumu aj v inych oblastiach - napr. v stavebnictve pri
simulovani réznych poveternostnych vplyvov na mostové
konstrukcie, stavby, dalej v energetike, ekonomike, pri sta-
novovani predpovede pocasia, atd.

Aby eur6pska infrastruktura
poskytujuca vypoctové pro-
striedky pre vyskum a vyvoj
v ekonomicky rozvinutych
krajinach  pozdvihla  svoju
konkurencieschopnost  voci
svetu, predovsetkym voci
USA, bolo rozhodnuté vy-
budovat v rdmci organizacie
PRACE Sest superpocitaco-
vych centier - vo Franctzskuy,
Spanielsku, Taliansku a tri
v Nemecku s komplemen-
tarnou architekturou a celko-
vym vypoctovym vykonom
viac ako 15 PFLOPS. Na urovni
Tier-o tak tieto systémy tvo-
ria vrcholnu droven HPC eko-
systému. PRACE vyskumnu
infrastruktaru vsak tvori gj
16 narodnych superpocitaco-
vych centier na urovni Tier-1.
Ak sme sa chceli priblizit k to-
muto progresivhemu trendu
vo vede a vyskume aj tu u nas
na Slovensku, museli sme sa
pustit do aktivit, ktoré smero-
vali k aktualizacii analyzy po-
Ziadaviek a potrieb buducich
nasich pouzivatelov - vedec-
kych pracovnikov vo vztahu
k ocakdvanym vypoctovym
vykonom vybranych techno-
l6gii, potrebnych periférnych
zariadeni a softvérového vy-
bavenia.

Dlhoro¢nd snaha ziskat pro-
striedky na zakupenie super-
pocitacového systému, ako 3aj
vysokovykonnych  klastrov,
ktoré by boli prepojené do
vypoctového gridu nakoniec
vyustili do prvého stretnu-
tia na pode MS SR, ktoré sa
uskutocnilo v aprili 2008. Te-
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mou k rokovaniu boli predlo-
Zené analyzy orientované na
vyuzitie superpocitacov a vy-
sokovykonnych klastrov v ob-
lasti vedy a vyskumu na ce-
lom Uzemi Slovenska. Analyzy
boli vypracované na zdaklade
vyzvy MS SR z konca mesia-
ca februara 2008. Vysledkom
prvého stretnutia bolo vy-
tvorenie dvoch pracovnych
skupin, ktorych ulohou bolo
vytvorit a predlozZit navrh
konceptu na vybudovanie
centier/centra vysokovykon-
nej vypoctovej techniky na
Slovensku v ramci narodnych
projektov eurdpskych Struk-
turdlnych fondov. Po vyhod-
noteni oboch predlozenych
analyz pracovnikmi MS SR
a Riadiaceho orgdnu MS SR,
sa v septembri 2008 uskutoc-
nilo druhé rokovanie na péde
MS SR. Boli prerokované oba
predlozené navrhy narodnych
projektov - Narodné super-
pocitacové centrum a Slovak
Grid. Vysledkom stretnu-
tia bolo rozhodnutie pripra-
vit jeden navrh projektu pre
vybudovanie infrastruktury
vysokovykonnej vypoctovej
techniky, ktord bude obsa-
hovat gridovu a superpocita-
¢ovu infrastrukturu. Zlucenim
oboch cielov - vybudovat Na-
rodné superpocitacové cen-
trum ako aj Narodnu gridovu
infrastruktaru (Slovak Grid),
vznikol spolo¢ny navrh pro-
jektu Slovenska infrastruktura
pre vysokovykonné pocitanie
(SIVVP), ktory bol na pracov-
nom stretnuti v KC Smolenice
v dioch 9. a 10. marca 2009

prerokovavany a schvaleny. V marci 2009 bol navrh projektu
SIVVP odovzdany na MS SR ako podklad pre vypisanie vyzvy na
narodny projekt v ramci Operac¢ného programu vyskum a vy-
voj. Zverejneniu vyzvy predchdadzala eSte oponentura navrhu
projektu pred Radou pre informatiku a informatizaciu v Skol-
stve v aprili 2009, ktord navrh projektu jednohlasne schvalila
a odporucila ministrovi Skolstva, aby na projekt bola vypisana
vyzva. Uzavretd vyzva na narodny projekt SIVVP pod kédom
OPVaV/K/RKZ/NP/2009-1bola zverejnend v maji 2009. Ziadost
o pridelenie prostriedkov z SF ako odpoved na uzavretd vyzvu,
ktord bola vypracovana delegovanymi zastupcami z troch pra-
covisk SAV a Styroch univerzit, sme odovzdali dia 31. augusta
2009. Narodny projekt (NP) Slovenska infrastruktura pre vy-
sokovykonné pocitanie bol schvaleny ministrom Skolstva dia
1. decembra 2009 ako infrastruktarny projekt v ramci OPVaV
s celkovym rozpoctom 25 965 000 EUR so strategickym cie-
lom: ,Vybudovat pocitacovu infrastrukturu, ktord umozni rea-
lizaciu vysokovykonnych vypoctov pre vedu, vyskum a vyvoj
a akademicku sféru na eurdpskej urovni.” Podpisom Zmluvy
o NFP v januari 2010 sa rozhodlo o tom, Ze aj slovenski vedci
dostanu pre svoju vyskumnu ¢innost k dispozicii superpocitac
na narodnej Urovni s o¢akdvanym vypoctovym vykonom de-
siatky TFLOPS.

Narodny projekt SIVVP je rozdeleny do dvoch zrkadlovych
projektov. Hlavnym partnerom v projekte je Vypoctoveé stre-
disko SAV, partnermi projektu v cieli Konvergencia st Zilinska
univerzita v Ziline, Univerzita Mateja Bela v Banskej Bystrici,
Technicka univerzita v Kosiciach a Ustav experimentalnej fyzi-
ky SAV v KoSiciach. Partnermi projektu v cieli Regionalna kon-
kurencieschopnost a zamestnanost su Slovenska technicka
univerzita v Bratislave a Ustav informatiky SAV v Bratislave.
Otvorenim aktivit narodného projektu SIVVP orientovanych na
vybudovanie infrastruktary v I. etape a ich realizaciou, sme
mohli v oktébri 2012 uviest do Standardnej prevadzky prvy
superpocita¢ na Slovensku, ktory dostal podla vysledku z ve-
rejnej ankety pomenovanie po nasom vyznamnom vedcovi
Aurelovi Stodolovi.

Superpocita¢ AUREL bol od prvého dia spustenia obsadeny
pouzivatelmi, ktori dlhé roky na tuto prilezitost ¢akali. Vo Vy-
poc¢tovom stredisku SAV tak ziskali k dispozicii superpocitac
s teoretickym vypoctovym vykonom 96 TFLOPS, 24TB ope-
racnej pamate a 600 TB externej diskovej kapacity. V troch
tzv. supernddoch sa nachadzalo 3072 vypoctovych jadier. Vy-
znamnou charakteristickou ¢rtou superpocitaca je aj vysoka



hustota integracie kompo-
nentov. Stratové teplo, ktoré
pri prevadzke vznika, je pre-
to potrebné odvadzat chla-
diacou vodou.

Priblizne jeden rok prevadz-
ky ukdzal, Ze beh niekto-
rych aplikacii by mohol byt
omnoho rychlejsi, keby sys-
tém disponoval aj internym
diskovym polom. Vykdazana
vyuZzitelnost poukazala aj na
potrebu povysenia vypocto-
vého vykonu.

Vysledkom uspesnej realiza-
cie druhej etapy je superpo-
¢ita¢ s teoretickym vypocto-
vym vykonom 128 TFLOPS,
S 4096 vypoctovymi jadrami,

32 TB operacnej pamadte, 225
TB internej diskovej kapaci-
ty a nezmenenych 6oo TB
externej diskovej kapacity.
Posilneny AUREL sa v tych-
to dnoch po cca dvojmesac-
nej prestavke opat dostava
k svojim pouzivatelom.

Dnes, ked sa v naSej spo-
lo¢nosti velmi ¢asto opakuje
otazka, ¢i investicia do takej-
to infrastruktury, do super-
pocitaca, bola takad nutna, je
potrebné povedat - 3ano, a bol
to najvyssi €as. V eurdpskych
a vo svetovych meritkach sa
podpora vyskumu v oblasti
vyuZivania  superpocitacov
velmi posiliuje. A st na to re-
alne dovody.

Z ekonomického
pohladu sa
prenesenim
realneho
experimentu

do virtualneho
ziskava ohromna
financna a ¢asova
uspora.
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RNDr. Lubomir Smrcok, CSc.

Ustav anorganickej chémie SAV

NV septembri nainstalovali vo Vypoctovom
stredisku SAV v Bratislave dalSiu ¢ast super-
pocitaca Aurel, pomenovaného po velkom slovenskom ved-
covi, Aurelovi Stodolovi. InStalacia spominanej casti zvysi
vypoctovy vykon priblizne o tretinu a otvori cestu k vyuzi-
tiu najmodernejSej technogii firmy IBM dalSim uZivatelom
z radov hlavne domacich vedcov a Studentov. Pocitac Au-
rel bol zakupeny z prostriedkov Strukturalnych fondov a stal
sa tak prvym krokom k zmensSeniu dlhodobého zaostavania
Slovenska vo vyuzivani vykonnej vypoctovej techniky. Pre
porovnanie uvedme, Ze do superpocitacov investuju nemalé
polozky nielen krajiny, ktoré su dlhodobo na cele vedecké-
ho pokroku ako USA ¢i Japonsko, ale aj krajiny eSte done-
dadvna oznacované za rozvojové ako napriklad Cina, ¢i India.
Zo skusenosti ziskanych vo vedecky rozvinutejsich krajinach
vyplyva, Ze vyuzitie superpocitacov vo vede a technike sice
na jednej strane otvara Uplne nové moznosti pre rozvoj spo-
lo¢nosti, ale zaroven ho musime chapat v SirSom a hlavne
v dlhodobejSom kontexte, nehladiac pritom vyhradne na
kratkodoby prospech.

V prvej etape sa medzi uzivatelmi superpocitaca Aurel etab-
lovali hlavne vedecké odbory s dlhodobou tradiciou vo vy-
uzivani vypoctovej techniky presahujicej svojim vykonnom
bezné stolné pocitace, a to vypoctova fyzika a chémia. Moz-
no ale ocakdavat, ze po prekonani prvotnych prekazok vy-
plyvajucich hlavne z neexistujuch, alebo len sporadickych
kontaktov s tymto druhom techniky, sa postupne pridaju gaj
uzivatelia z dalSich vednych odborov. Cielom musi byt, aby
superpocita¢ nebol vedeckou komunitou vnimany len ako

Projekt prvého slovenského superpocitaca bol
zrealizovany v ramci programu Cerpania prostriedkov
zo Strukturdlnych fondov Eurépskej unie, konkrétne
Eurépskeho fondu regionalneho rozvoja EU, ako sucast
Operacného programu Vyskum a vyvoj.
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investicia v prospech jednej skupiny, ale ako nastroj pre ¢o

.....

Rastuci zaujem mozno o¢akavat v oblasti molekuldrnej biold-
gie 3 mediciny a to najma s ohladom na skuto¢nost, Ze mno-
hé velmi vykonné superpocitace sa vo svete instaluju hlavne
s ohladom na vyuzitie prave v tychto oblastiach. Prave su-
perpocitac moze byt miestom, kde sa pri vyskume novych
lieciv, ¢i analyz pochodov v organizme, stretnd molekularna
bioldgia, chémia a fyzika. Vyskum DNA je len jednou z uka-
Zok takejto symbidzy.

Dals$im vyznamnym polom pdsobnosti superpocitatov je
vyskum novych materidlov. Vyvoj nového a hlavne praktic-
ky vyuzitelného materidlu je dlhodobd zaleZitost tahajuca
sa niekedy desatrocia, vyzadujuc pritom nemalé investicie.
Technika zvand pocitacovy navrh materidlov otvara nové
cesty, pricom idea v pozadi je jednoducha: superpocitace
mozZu metédami vychadzajucimi z kvantovej mechaniky od-
razu efektivne testovat tisice zIu¢enim a hladat tak potenci-
alne stavebné jednotky novych materidlov ovela rychlejsie,
nez by sa to mohlo udiat v laboratériu.”

Doc. Ing. Tomas Bucko, PhD.

Ustav anorganickej chémie SAV

,Leolity su trieda materidlov s poréznou
Strukturou, ktord obsahuje dutiny dostatocne
velké na to, aby sa do nich zmestili molekuly alebo ich ¢asti.
Okrem toho, zeolity m6zu byt chemicky modifikované tak,




Zze v chemickych reakciach
posobia ako kyseliny. Tieto
ich vlastnosti ich predurcuju
na vyuzitie v heterogénnej
katalyze, kde sprostredko-
vavaju napr. transformacie
uhlovodikov. Na to, aby sa
mohol optimalizovat vykon
zeolitov ako katalyzatoroy, je
potrebné poznat mnozstvo
chemickych detailov - ide-
dlne na drovni jednotlivych
atéomov. Takéto vysoké rozli-
Senie nie je bezne dostupné.
Experimentdlne a pocitacové
simulacie su prakticky jedi-
nym dostupnym nastrojom,
umoZzfujucim detailné infor-
mdcie o chémii na urovni ato-
mov ziskat. Vyskum, ktorym
sa zaoberdame ma za ciel ob-
jasnit mechanizmy katalytic-
kych procesov prebiehajucich
v zeolitoch - pokiSame sa od-
povedat na otazky typu ,ako
prebieha reakcia pri danych
podmienkach?” alebo ,ktora
z moznych reakcii prebieha
rychlejsie?”. Jednou z kompli-
kacii, na ktoré narazame, je,
Ze hmota na Urovni atomov
podlieha zdkonom kvanto-
vej mechaniky a pri presnych
vypoctoch je nevyhnutné
uvazovat elektrony a ich roz-
loZenie v priestore. Vypocto-
va naro¢nost takéhoto prob-
lému velmi rychlo narasta
- a to prinajmensom kubicky
- s poctom castic definujucich
system. Dostupna vypoctova
kapacita teda limituje velkost
chemickych modelov, ktoré
sme schopni skdmat. Bezné
vypoctové zariadenia umoz-
Auju v sucasnosti realizovat

. TN

\ /i
simuldcie so systémami obsahujucimi radovo desiatky
atémov, ale vypoctovy vykon superpocitaca Aurel posu-
va nase vyskumné moznosti ovela dalej: pri spotrebovani
rovnakého vypoctového ¢asu mézme skamat systémy po-
zostdvajuce az z niekolkych tisicov atbmov a to je posun,
ktory vyrazne zvysuje prediktivnu schopnost nasich pocita-
¢ovych simulacii.”

Prof. Ing. Roman Martonak, DrSc.
Katedra Experimentalnej fyziky Fakulty ma-
tematiky, fyziky a informatiky UK

,Instaldciu superpocitaca Aurel mozno pra-
vom oznacit za priekopnicky ¢in na poli slovenskej vedy.
Metddy pocitacovych simuldcii v sucasnosti uz hraju
v mnohych oblastiach vedy fundamentalnu a nezastupi-
telnd rolu. Okrem toho, Ze umoznuju riesit matematicky
velmi komplikované problémy, poskytujd nam tzv. virtu-
alne laboratérium, kde mézeme realizovat “experimenty”
aj v situaciach, kde realny experiment je drahy, nedostup-
ny alebo nemozny. V oblasti materidlového vyskumu je
napr. mozné pouZzit simuldcie na navrh a skimanie vlast-

1AA
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nosti materialov, ktoré eSte neboli pripravené, a takto vo-
pred poskytnut experimentu cenné informacie. Zatial o
vo vyspelom svete su takéto simuldcie uz ddvno beZnou
realitou, na Slovensku ich bolo doposial mozné realizovat
len v obmedzenom rozsahu na relativhe malych lokalnych
zariadeniach, resp. s vyuzitim zahrani¢nych zdrojov. Vdaka
Aurelovi dostala nasa vedecka komunita adekvatny nastroj,
ktory ma potencidl podstatnou mierou prispiet ku kvalita-
tivnemu zvysSeniu Urovne nasej vedy.”

RNDr. Dusan Senko, PhD.

Botanicky ustav SAV

,Na superpocitaci Aurel sa zameriavame na

vyhodnocovanie  molekularno-biologickych
dat (sekvencie a iné DNA markery) v ramci Studii zamera-
nych na fylogenézu a populacni genetiku volne rastucich
rastlin a lichenizovanych hub a na modelovanie ich distribu-
cie v priestore. Prostrednictvom spracovavania dat z r6znych
genetickych markerov zistujeme popula¢nu struktaru, hybri-
dizaciu, migraciu jedincov, ¢i populdcii a na zaklade sekvencii
DNA vytvarame fylogenetické stromy, odhalujeme pribuzen-
ské vztahy a evoluciu. Cielom modelovania je naviazanie na

zmeny klimy cez hladanie cyklov v minulosti a ich predpoved

do buducnosti, rekonstrukcia vyvoja arealov druhov, ¢i dru-
hovych skupin, komparativne Studie koexistujucich druhoy,
interpretacie zmien vo vegetdcii, tvorbu prediktivhych vege-
tacnych modelov, synantropizacie a hladanie ekologickych
nik cez definovanie Specifickych stanovistnych podmienok
(reliéf, mikroklima, geomorfolégia, geoldgia), ktoré s ne-
vyhnutné pre existenciu jednotlivych druhov. Nase Studie su
primarne zamerané na Karpaty a Pandniu, ale venujeme sa aj
inym uzemiam, ktoré predstavuju ,biodiversity hotspots”, t.).
su bohaté na druhovu diverzitu a su klic¢ové z hladiska po-
chopenia vyvoja vegetacie v Eurépe. Realizacia uvedenych
vypoctov je vzhladom na ich mimoriadnu naro¢nost mozna
len na superpocitaci.”

Prof. Ing. Ivan Stich, DrSc.
Fyzikalny Ustav SAV

Pocitatové modelovanie umoziuje pochopit
zobrazovanie a manipulaciu atémov na povr-
choch alebo transport spinu elektronu cez nanoklastre.

Skupina prof. Sticha pouziva
superpocita¢ Aurel na lar-
ge-scale modelovanie sys-
témov na atomarnej/mole-
kulovej Skale s relevanciou
pre fyziku, chémiu a vedu
o materidloch. Na superpo-
¢itaci Aurel skupna prof. Sti-
cha rieSila projekty z oblasti
zobrazovania a nano-mani-
puldcie atémov pomocou
SPM mikroskopie, nanotri-
boldgie, molekularnych spi-
nacov na bdaze foto-spina-
telnych molekdl a molekul
so spintronickymi vlastnos-
tami. Tieto pocitacové ex-
perimenty umoZnuju napr.
replikovat procesy, ktoré
prebiehajui v SPM mikrosko-
pii alebo pri transporte spinu
cez nano-objekty. Tieto pro-
jekty vynikli v medzinarod-
nej spolupraci s Japonskom,
UK. US.A a Nemeckom
a viaceré z nich boli priamo
stimulované experimen-
talnymi vysledkami, ktoré
nase simuladcie umoznuju
interpretovat na atomarnej
drovni.
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DUSANOM
SENKOM

an Dr. Senko, aky
je Vas momentalny
predmet zdujmu v
oblasti geografie,
botaniky ¢i slnec-
nej aktivity a aké
uplatnenie maju Vase pozo-
rovania v praxi?

Vysledky, ktoré sme dosiahli
vdaka Aurelovi, znamena-
li mimoriadny posun najmd
v hibke poznania formovania
vegetacnych spolocenstiev
v zavislosti od abiotickej ¢asti
prostredia. Prostrednictvom
Aurela sme vedeli overovat
platnost hypotéz matema-
ticky vyjadrenej koinciden-
cie v podrobnych mierkach.
Pocas posledného obdobia je
trajektéria a intenzita nasej
prace zamerana na dokon-
Cenie tychto extrapolacnych
rovnic. Toto je novym a vy-
znamnym prinosom, napr.
nami odvodené rovnice to-
poklimatickej diferencidcie
teploty pody a vertikdlnych
atmosférickych zrdzok v de-
tailnych mierkach. Abiotické
vlastnosti krajiny a ich bioe-
nergeticky potencidl su ur-
Cujucim faktorom existencie.
Primarnym ¢lankom [3tko-
vo-energetického retazca je
slnecnad energia, ktorej ener-
geticky prijem modifiku-
ju klimatické, georeliéfové,
substratové, hydrologické
a podne vlastnosti krajiny,
pricom ide o ich synergicky
efekt. Topoklima ma z hla-
diska takto postaveného
problému klG¢ovu dlohu. Jej
vyskumu zameranému na



tvorbu map topoklimatickych poli sa nevenuje v si¢asnos-
ti dostatocna pozornost. Medzi dalSi vyznamny vysledok
patria algoritmy na priestorovi extrapolaciu potencidlnej
prirodzenej vegetacie Slovenka. Podobné dielo bolo vytvo-
rené zaciatkom 8o.-tych rokov minulého storocia. Jej vznik
bol poznaceny technickych vybavenim doby v ktorej vznik-
la, napr. v. mnohych pripadoch islo len o ,,odhad” V sucas-
nosti sa snazime na zaklade 51181 fytocenologickych zapi-
sov z celého Slovenska, ktoré st unikatnym vlastnictvom
Botanického uUstavu (na Slovensku nikto iny nema data-
badzu podobnej kvality a rozsahu), analyzovat vztah medzi
tymito zapismi (rastlinné spolo¢enstva, druhy), morfomet-
rikou georeliéfu, topoklimou a jeho oslnenim. Vysledkom
bude nova extrapolacia potencidlnej prirodzenej vegetacie
Slovenska, ktord je zaloZzend na striktnych matematickych
pravidlach. Domnievame sa, Ze tieto nase inovativne pri-
stupy sa mdzu aplikovat na mnozstvo environmentalnych
$tudii, hodnotenie prirodnych hrozieb, rizik a dalSich krajin-
no-ekologickych vlastnosti (ekologickej stability, Gnosnos-
ti, citlivosti, zranitelnosti).

S akymi problémami sa musite vysporiadat pri rieSeni tloh
na Aurelovi?

Slabinou Aurela je jeho operacny systém AIX. Ten je vo
vseobecnosti velmi zriedkavy a preto samotné kompilacie
programov su tou najnarocnejSou vecou.

MobzZete nds blizSie oboznamit so softvérom GRASS, ktory
vyuZivate na analyzu dat?

GRASS GIS v 7.1 je uvolneny pod GNU/GPL licenciou. Ide
o otvoreny geograficky informacny systém (GIS) s rastro-
vou, topologickou vektorovou a grafickou funkénostou
ktory pracuje na réznych platformach (primarne na linu-
xe) prostrednictvom uZivatelského grafického prostredia
a shell-u. PouZiva sa pre riadenie a analyzu udajov, ich
spracovanie, ¢i izemné modelovanie a vizualizaciu. Podpo-
ruje mnozstvo rastrovych a vektorovych formatov a uda-
jov. Je vyvijany poprednymi univerzitnymi a komerénymi
pracoviskami.

Na vysvetlenie rozdielnosti v diverzite jednotlivych lokalit sme
poutzili viaceré environmentalne premenné, ktoré boli bud'pria-
mo namerané v teréne, alebo odvodené z datovych vrstiev
v prostredi geografickych informacénych systémov (GIS).

RNDr. Dusan
Senko, PhD.
posobi ako
vedecky pracovnik
v Botanickom
ustave SAV.
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Parametre slnecného ziarenia (priame, difizne, odrazené sl-
necné ziarenie a dlzka trvania priameho slne¢ného Ziarenia)
sme vypocitali v upravenom module r.sun v prostredi GRASS
GIS v 7, ktory umoznoval paralelizovany vypocet na super-
pocitaci SAV Aurel. Rozlisenie tychto rastrov sa odvijalo z roz-
lisenia digitdlneho modelu georeliéfu Grovne 3 (DMR-3), ktory
bol zakladnym datovym podkladom vyskovych udajov k defi-
novanému polohovému systému (poskytol Geodeticky a kar-
tograficky uUstav Bratislava). Zakladnym zdrojom pre tvorbu
DMR-3 boli tlacové podklady topografickych map v mierke
1:10 000 (t. j. 10 m). Casovy prirastok vypo¢tu pre 365 dni bol
zvoleny po troch mindtach. Rastre Linkeho koeficientu zakalu
atmosféry a odrazivosti georeliéfu (albeda), ktoré vstupovali
do vypoctu, predstavovali denné dlhodobé priemerné hod-
noty. Jednotlivé zlozky slne¢ného Ziarenia sme spocitali do
dennych, mesac¢nych a ro¢nych sam, ¢i priemerov.

Aké narocné su vypocty vzhladom na pamat, jadrg, ¢as?

Vypocet rastrov vsetkych zloziek slne¢ného Ziarenia pre celé
Uzemie Slovenska v rozliSeni 10 m v neupravenej verzii mo-
dulu r.sun potrebuje priblizne 35GB RAM. KedZe jeden uzol
na superpocitaci Aurel ma 256GB RAM a 32 jadier, mohli by
sme potrebnych 365 vypoctov rozdelit po 7 na kazdy uzol.
ISlo by vSak o velké plytvania zdrojmi, kedZe na kazdom uzle
by pracovala len asi Stvrtina jadier. Ovela va¢sim problémom
vsak bol samotny ¢as potrebny na zbehnutie ulohy, ten je
v sériovej verzii kddu rovny priblizne 6 tyzdnom. Za taku dlhu
dobu sa méze vyskytnut vela udalosti, ktoré dobehnutie ulo-
hy znemoznia (hardvérové problémy, vypadky chladenia, na-
patia a pod.) - vypocty v neparalelizovanej verzii by teda boli
nielen neefektivne, boli by prakticky len velmi tazko realizo-
vatelné. Z tohto dévodu sme sa rozhodli radSej nejakd dobu
s vypoctami pockat a investovat ¢as do paralelizacie.

Dr. LukdS Demovic¢ participoval na spominanej paralelizacii
Casti softvéru GRASS. Ako prebiehala?

Najprv sme museli analyzovat zdrojovy kéd modulu r.sun
a zistit, ktord Cast je vypoctovo najnarocnejsia, ukazalo sa,
Ze samotny vypocet je rozdeleny do dvoch nezavislych cyk-
lov (ktoré bezia cez x a y suradnice). Takyto scendr je trivi-
dlne paralelizovatelny, a kedze sme vedeli, Ze budeme robit
minimalne 365 nezavislych vypoctov, rozhodli sme sa pre
OMP (zdieland pamat) paralelizaciu - jedinou skuto¢nou vy-
zvou sa tak stalo len klasické oSetrenie zdielanych a privat-

Elevation

O 1 465.08m

802.26 m
139.44m B

Slope angle
59.54°

nych premennych programu.
Vysledkom bolo skratenie
doby jedného vypoctu zo
6 tyzdnov na 53 hodin. Istot-
ne by sa dalo dosiahnut aj
vyraznejSie zrychlenie, bolo
by to vSak za cenu vyrazne
vysSieho programatorského
Usilia, a pre nas ucel by to
nebolo velmi efektivne.

Ako ste spokojny s podporou
a pristupom Vypoctového
strediska?

Za nas Botanicky Ustav som
za pracu na Aurelovi zodpo-
vedny a celkom cestne mu-
sim prehlasit, Ze sme boli
mimoriadne spokojni s vy-



soko profesiondlnym a ludskym pristupom
Vasich kolegov, menovite Mgr. Lukdsa Demo-
vi¢a, PhD. Som presvedceny, Ze bez neho by
sa mnohé vypocty nezrealizovali tak bezprob-
lémovo.

Mohli by ste nas blizSie oboznamit i s dalSimi
programami, ktoré vyuZivate na analyzu dat?

Programy Structure a MrBayes vyuzivame vo
vSetkych nasich fylogenetickych analyzach, to
znamena, Ze su bazalnou sucastou vsetkych
nasich ¢lankov vyuZivajacich molekularne
pristupy. Programy Structure a MrBayes slu-
Zia na vyhodnocovanie DNA dat. Structure je
program vyuZivany najma v oblasti populac-
nej genetiky (rastlin, Zivocichov, aj ¢loveka).
Spracovava data z réznych genetickych mar-
kerov a sluzi na zistovanie populacnej sStruktu-
ry, hybridizacie, migracie jedincov a populacii.

VYUZITIE V RAMCI GIS

Krajinny potencial izko suvisi s vlastnostami
georeliéfu, ktory patri k najdélezitejsim
rozhraniam krajinnej sféry. V jeho okoli vznika
oblast najintenzivnejsej interakcie jednotlivych
prvkov krajiny. Je vyslednicou procesov
prebiehajtcich v krajine a sém na tieto procesy
vplyva a priestorovo ich diferencuje. Georeliéf
signifikantne determinuje distribuciu a variabilitu
slnec¢ného Ziarenia, ktora je v tesnej korelacii

s formovanim vegetacie v ¢ase a priestore,
reflektujuc na abioticky potencial Gzemia.

V prostredi GIS-u je georeliéf reprezentovany
digitalnym model georeliéfu (DMR), ktory sa tak
stava najzakladnejsou potrebou pre modelovanie
procesov a javov prebiehajucich na georeliéfe.
Vacsina GIS softvérov ma implementovany
modul na jeho generovanie, avsak ich funkcnost
je rozdielna. Samotna konstrukcia DMR nie je
trividlna, vyZaduje si relevantné odborné znalosti
v oblasti geomorfometrie a geomatematiky. Pri
hladani korelacii s distribuciou vegetdcie je vo
velkych mierkach nesmierne délezité to, aby
DMR spravne vystihoval lokalne trendy a situacie.
Vhodnou aplikdciou na poukazanie vplyvu
presnosti vstupnych dat a ich interpoldcie do DMR
je modelovanie slne¢ného Ziarenia.
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VYUZITIE V PRAXI

Superpocitac Aurel

Sa v praxi vyuziva
napriklad pri Studiu
genetickej variability
endemitov réznych
chranenych rastlinnych
druhov na Uzemi
Slovenska

Ci celej Europy.

MrBayes je program, ktory vyhodnocuje sekvencie DNA
a na ich zaklade vytvara fylogenetické stromy, odhaluje
pribuzenské vztahy a evollciu organizmov.

Mohli by ste uviest konkrétny priklad?

Napr. pri Studiu genetickej variability slovenského ende-
mitu cykldamena fatranského. Cykldmen rastie na malom
Uzemi v rdmci pohori Velkej Fatry, Nizkych Tatier a Polany
a nepochybne patri k symbolom nielen tejto ¢asti Sloven-
ska. V Cervenom zozname je zaradeny do kategoérie zrani-
telnych druhov, je zdkonom chrdneny a zarovef je druhom
zaradenym do CORINE Biotopes a the Habitats Directive
(92/43/EEC). Morfologickd odlisnost v tvare listov a kres-
be na listoch viedla k jeho druhovému vycleneniu a dlhé
desatrocia sa tento stav akceptoval. Vyvojovo najblizsim
a najpodobnejsim druhom je cykldmen purpurovy, ktory
rastie v pomerne velkej ¢asti Eurépy (Alpach, Dindrskom
pohori v severozdpadnej ¢asti Balkanskeho polostrova).
Stadium genetickej variability oboch druhov cykldmenov:



Udaje ziskané z DNA materidlu ndm umoznili objasnit
detaily vzniku a vyvoja oboch druhov, zmenu arealu
pocas a po zaladneni, ale tiez aj pozmenit ndzor na ta-
xonomické hodnotenie zdpadokarpatskych populdcii.
Tato praca bola ¢asovo aj technicky naroc¢na, kedzie si
vyzadovala Statisticky preukazany pocet vzoriek z ce-
|ého aredlu slovenskych populdcii nasho druhu a tiez
z celého Uzemia cykldamenu purpurového od Zapad-
nych Alp vo Francuzsku az po Slovinsko a Chorvatsko.
Celkovo sme hodnotili genetickd variabilitu 68 popu-
|acii. K najzaujimavejSimi a najvyznamnejsim vysled-
kom patri zistenie, Ze oba druhy maju spolo¢ny p6vod
v Uzemi na juznej hranici su¢asného aredlu cyklame-
nu purpurového (na upéati Alp v Taliansku, zdpadnom
Slovinsku a severozdpadnom Chorvatsku). K oddeleniu
cykldamenu fatranského od cykldamenu purpurového do-
Slo niekedy v priebehu Stvrtoh6r, pravdepodobne esSte
pred poslednym zaladnenim. Ich sucasnad genetickd
a morfologickd separacia vSak eSte nie je uplnd, proces
vzniku druhu nie je zjavne dokonceny, a preto navrhu-

jeme hodnotit zapadokarpatské
populacie len na drovni poddru-
hu. Zistili sme, ze prezivanie cyk-
|lamenu purpurového, ako aj za-
padokarpatskych populacii pocas
poslednej ladovej doby a rozSiro-
vanie ich aredlov do sucasnej po-
doby bolo znac¢ne naviazané na
prezivanie a kolonizaciu stromov
(najma buka), ktoré dnes tvoria
druhovu skladbu lesov, kde cyk-
|lamen rastie. Kym cykldmen pur-
purovy prezival posledné zalad-
nenie v dvoch pomerne velkych
refugidlnych Uzemiach na upati
juznych Alp a krasového Uzemia
Istrie a juhozapadného Slovinska,
zapadokarpatské populacie boli
obmedzené na malé, izolované,
tzv. mikrorefigid vo Velkej Fatre.
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Predpokladam, Ze sa s opi-
sanymi poznatkami planuje-
te podelit. V akych karento-
vanych ¢asopisoch planujete
publikovat Vase ¢lanky?

American Journal of Bota-
ny, Annals of Botany, Taxon,
Preslia, Botanical Journal of
the Linnean Society, Plant
Systematics and Evolution,
Folia Geobotanica, Licheno-
logist a dalSie prestizne ,ka-
rentové” ¢asopisy.

Mbzete uvedené poznatky
vyuzit v dalSich vyskumoch?

Ziskané poznatky planujeme
pouzit pri vyskume ekolo-
gickych a klimatickych n3a-
rokoch dalSich divo rastucich
rastlin a to najma pri studiu
ekologickych nik polyploidov
a ich diploidnych pribuznych
(predkov).

Takze predstavuju akysi po-
myselny z3dkladny kamen
pre Vas dalsi vyskum. Ako
sa daju Vase poznatky vyu-
Zit v praxi?

Poznatky vyuZijeme na pre-
dikciu  vyskytu divorastu-

cich rastlin na ur¢itom Uzemi.

V praxi to bude mozné vyuzit
pri ich druhovej, ako aj Uzem-
nej ochrane. Ziskané teore-
tické poznatky z postupov pri
predikcii vyskytu divorastucich
rastlin by sa dali potencidlne
vyuZzit pri posudzovani toho, ¢i
je urcité uzemie vhodné alebo
nevhodné pre vyskyt, pripad-
ne pestovanie urcitych rastlin.

Nase vystupy maju uplatne-
nie v Statnej ochrane prirody
v ramci rezortu Ministerstva
Zivotného prostredia. V su-
¢asnosti na superpocitaci hla-
dame vztahy v ramci dvoch
druhov Solenopsora candi-
cans a S. cesatii. Jeden z dru-
hov je zaradeny do Prilohy 4
k Vyhlaske ¢. 24/2003 Z. z.
- Zoznam druhov eur6pske-
ho vyznamu, druhov ndrod-
ného vyznamu, druhov vta-
kov a prioritnych druhov, na
ktorych ochranu sa vyhlasuju
chrdnené Uzemia. Druh sa vy-
uzil aj na definovanie Uzemi
sustavy ,Important plant are-
as” (Plantlife). Model, ktory
spracovavame je vyznamny
tym, Ze ndm pomaha identifi-
kovat v ramci uzemia Sloven-
ska lokality so Specifickymi
stanovistnymi podmienkami
(mikroklima, vegetacia, geo-
morfoldgia, geoldgia), ktoré
su nevyhnutne pre existenciu
tychto druhov. Tieto miesta
patria k ,hot spots” v ramci
biodiverzity a su klG€ovymi
z hladiska tvorby ekologic-
kych sieti.

REALIZACIA NASICH VYPOCTOV J
VZHLADOM NA ICH VELKU NAROCNOST
MOZNA LEN NA SUPERPOCITAC
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PROF. ING. IVAN STICH, DRSC. POSOBI
VO FYZIKALNOM USTAVE

SLOVENSKEJ AKADEMIE VIED

Mohli ste nas blizSie oboz-
namit, ¢im sa zaoberd Vasa
skupina?

,Modelujeme kondenzova-
né systémy v 3D, povrchy
tuhych [atok, zhluky até-
mov, molekuly, katalytic-
ké systémy, zobrazovanie
a manipulaciu na atomar-
nej/molekulovej Skale po-
mocou SPM (Scanning Probe
Microscopy) mikroskopov,
nanotriboldgiu, atd. Iny-
mi slovami, n3s zaujem je
pomerne Sirokospektralny.
Mnohé vysledky vznikli v
spolupraci so Spickovymi
europskymi (King’s College
London, M(inster Universi-
ty, Basel University) a sve-
tovymi (Osaka University,
North Carolina State Uni-
versity) laboratériami, kde
simuldcie ktoré prevadza-

SKupIiNe profesora

me na superpocitaci Aurel
casto sluzia na teoreticku
interpretaciu experimental-
nych vysledkov.”

,Popis tychto systémov
a procesov, kde sa casto
menia chemické vazby, vy-
Zaduje okrem atémov, mo-
delovat explicitne aj elek-
trony. Prave popis systému
korelovanych  elektrénov
je najvacsia a aj najtaisia
uloha v nasom modelova-
ni. Na tento Gcel pouzivame
v z3asade dva typy mode-
lovania: 1) metédy tedrie
hustotového  funkciondlu
(density functional theory -
DFT), 2) ultra presné meto-
dy kvantového Monte Carla
(QMC). DFT metddy, za vy-
voj ktorych bola v r. 1998
udelend Nobelovd cena
za chémiu (W. Kohn a J. A.
Pople), su jednocaticové
metddy strednej presnosti,
ktoré umoznuju pocitanie
pomerne velkych systémov
(stovky az tisicky elektré-
nov). Metédy QMC su ko-
relované mnohocasticové
metddy dosahujice o 1-2



rady vysSiu presnost pri
zvySeni numerickej naroc-
nosti o = 3 rady v porovnani
s DFT metdédami stredova-
ného pola, ktoré umoznuju
vypoCty s radovo stovka-
mi explicitne korelovanych
elektronov. Tieto metody
pouZivame na optimalizacie
atomarnych Struktdr, Stu-
dium ich evollcie v case,
studium povrchov potenci-
dlnej energie, atd. Aplikacia
tychto metdd pre systémy,
ktoré nas zaujimaju, vyza-
duje pristup k superpocita-
¢ovym platformam, akou je
aj Aurel vo VS SAV. Vacsie
systémy, ktoré Studujeme

maju =10" optimaliza¢nych parametrov, ktoré v pripade
Studia dynamiky systému musime opakovat po kazdom
kroku molekularnej dynamiky, t.j. = 104 - 10%-krat. Napriek
tomu, Ze vSetky nase aplikacie bezia v masivne paralelnom
mode, tieto simulacie bezia tyZzdne az mesiace kontinualne
typicky na stovkach jadier na platforme Aurel. Algoritmy,
ktoré pouzivame, najma metéody QMC, pritom umoziuju
efektivne vyuzivat az tisicky jadier.”

Prof. Stich sa taktiez podielal na vyvoji novych optimaliza¢-
nych technik v metdédach DFT modelovania, spolupodielal
sa na portovani prvych DFT programov na paralelné poci-
taCe a bol spoluautorom prvych masivne paralelnych apli-
kacii DFT technik. Profesionalne sa jeho zaujem posuval od
Strukturdlne neusporiadanych systémov, kvapalin, kvanto-
vych zhlukov, a povrchov k studiu interakcii atémov a mo-
lekal s povrchmi, k $tadiu zobrazovania a nanomanipulacie
pomocou SPM mikroskopov, stadiu molekuldrnych spinacov,
molekuldrnej elektronike a nanoelektronike, nanotribologii
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Skupina prof. Ivana Sticha z Center
for Computational Materials Science
(CCMS) na Fyzikalnom ustave SAV,

je 5-Clenny kolektiv zaoberajuci
sa pocitacovymi simulaciami na
atomarnej, resp. molekularnej skale.
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a materidlom pre spintroniku. V minulosti k DFT technikdm
pribudli aj ovela presnejSie QMC techniky, ktoré maju status
benchmarkov.

Ukazky dvoch nedavnych vysledkov ziskanych na superpo-
¢itaci Aurel su na obrazkoch 1 a 2. Obrazok 1 ukazuje vy-
sledky experimentdlnej manipulacie atémov medi na oxi-
dovanom povrchu p(2x1)Cu(110):0 a jej popis pomocou
modelu zaloZzenom na pocitacovom modelovani. Vysledkom
bolo vyvinutie kompletného a Uplne obecného modelu bez-
kontaktného silového mikroskopu, ktory, po namodelovani
interakcie hrotu so vzorkou umoznil spocitanie pravdepo-
dobnosti depozicie atdému medi z hrotu na povrch a jeho ex-
trakcie z povrchu na hrot mikroskopu (J. Bamidele, S. H. Lee,
Y. Kinoshita, R. Turansky, Y. Naitoh, Y. ). Li, Y. Sugawara,
. Stich, L. Kantorovich, Nature Commun. 5, 4476 (2014)).

Obrazok 2 ukazuje relativne energie réznych spinovych mul-
tipletov polosendvi¢a vanad-benzénu. 1D organomenatlické
systémy boli doneddvna povazované za idedlnu realizaciu
spinového filtra. Vypocty s réznymi DFT funkciondlmi a mno-
hocasticovou metédou DMC (Diffusion Monte Carlo) ukazujq,
Ze v tomto pripade maju DFT met6dy obmedzend prediktivitu
a v zavislosti od pouzitého funkciondlu predpovedaju bud-
to nizky spinovy stav- dublet (B3LZP, B2PLZP), resp. vysoky
spinovy stav- sextet (BPWg1, TPSSh), kdezto presny QMC po-
pis dava quasi-degenerované energie pre vsetky tri spinové
multiplety (L. Horvathova, M. Dubecky, L. Mitas, I. Stich, Phys.
Rev. Lett. 109, 053001 (2012) a ). Chem. Theor. Comput. 9, 390
(2013)). Nase vypocty tiez ukdzali, ze bez dalSej funkcionali-
zacie je potencidl tychto materidlov v spintronike obmedzeny.



Obrazok 1 (hore): Vytvorenie pismena X bezkontaktnym si-
lovym mikroskopom na p(2x1)Cu(110):0 terase sériou ver-
tikadlnych manipuldcii. Vpravo je atomarny model kyslikom
terminovaného hrotu mikroskopu, ktory manipuluje super-Cu
atém na p(2x1)Cu(110):0 povrchu, ktory znadzornuje pociatoc-
ny aktivovany krok manipulacie.

Obrazok 2 (dole): Relativne energie réznych spinovych mul-
tipletov polosendvi¢a vanad-benzénu v DFT popise s roznymi
vymenno-korela¢nymi funkciondlmi a metédou QMC-DMC.
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SUduce zdroje

ENERGIE

uduce zdroje trvalo
udrzatelnej energie
budi musiet splhat
niekolko zakladnych
predpokladov, me-
dzi ktoré budu patrit
nizka cena média, jeho lahka
dostupnost @ moznost uscho-
vavat energiu vo velkych ob-
jemoch pri malych skladova-
cich nakladoch. Vodik splna
vSetky tieto poziadavky a na
jeho ukladanie sa javi ako vy-

hodné vyutzitie jeho najjedno-
duchsich zlG¢enin, hydridoy,
v tuhej faze. Ako najvyhod-
nejSie sa v stcasnosti ukazu-
ju hydridy lahkych kovov a to
najma kvoli ich vyhodnému
gravimetrickému a objemo-
vému pomeru “uzito¢ného”
vodika a ostatku zluceniny.
Borohydridy ukladaju vodik
do kovalentnych B-H vazieb
a jeho uvolnenie sa deje po-
mocou ich termolyzy alebo
hydrolyzy. Nevyhodou oboch
spominanych dejov je poma-
ly rozklad borohydridov, ne-
vyhodna energetickd bilancia
a vysoka teplota, pri ktorej sa
vodik uvolfiuje. Velkou vy-
hodou borohydridov naproti
tomu je velkd variabilita ich
Struktur, pocndc dominantne
i6novymi zliceninami, cez
trojrozmerné skelety az po
otvorené skelety s nanopor-
mi. Zatial' len malo preskima-
nym pouzitim borohydridov
pri ukladani energie je ich vy-
uzitie ako tuhych elektrolytov
predpokladajuc ich elektro-
chemicku stabilitu a vyhodnu
struktdrnu dynamiku. Uplne
novou oblastou je vyuzitie
slabych vazieb vodik...vodik
medzi borohydridom a ukla-
danym médiom.



Zakladnou otazkou pri Stu-
diu tychto l3tok je otdzka
ich Struktary v tuhej faze,
pretoZze spominané latky sa
¢asto vyskytuju len v zme-
siach s podobnymi latkami
a su spravidla zle krystalic-
ké. Dosledkom je, Ze klasic-
ké difrakéné metddy urco-
vania Struktdry neposkytuju
z principidlnych dévodov
uplné a spravne informacie.
Z tohto dévodu sme Studo-
vali Struktury borohydridov
kombinaciou experimental-
nych metdd, hlavne difrak¢-
nych, s teoretickymi DFT
vypoctami v tuhej faze. Sy-
nergiou oboch druhov me-
téd sme ziskali informacie
o Struktdrach novych latok,
ich polymorfizme a o ich
fazovych prechodoch pri

zvySenych teplotach. Zatial

¢o difrakéné experimenty
za roznych podmienok boli
robené na synchrotronoch
v Grenobli (na obrazku),
Harwelli, Villingene a Ham-
burgu, presné teoreticke
vypocty sme uskutocnili na
pocitaci Aurel. Pretoze ulo-
hou teroretickych vypoctov
bolo hlavne odhalenie ulo-
hy slabych interakcii vodik...
vodik, boli robené s vypoc-
tovo velmi naro¢nym hyb-
ridnym funkcionalom PBEO.
Vzhladom na naroky (typic-
ky 128 jadier, doba vypoctu
do dvoch tyzdfov) spomi-
nanych vypoétov mozno
skonstatovat, ze bez poci-
tata Aurel by ich v naSich
podmienkach vébec nebolo
mozné uskutocnit.

Vsetky publikované prace boli robené v spolupraci s Katedrou
Fyziky Zenevskej univerzity (prof. R. Cerny a P. Schouwink)
a tvoria ¢ast doktorandskej prace P. Schouwinka.

- Cerny, R., Schouwink, P, Sadikin, Y., Stare, K., Smr¢ok, L.,
Richter, B. & Jensen, T. R. (2013). Inorg. Chem. 52, 9941-
9947. )

« Schouwink, P, Ley, M. B, Jensen, T. R., Smrcok, L. & Cerny,
R. (2014). Dalton Trans. 43, 7726-7733.

- Schouwink, P, Smr¢ok, L. & Cerny, R. Acta Cryst. (2014).
B70, 871-878.

RNDR. LUBOMIR SMRCOK, CSC.
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DOC. ING. TOMAS BUCKO, PHD. SA
ZAOBERA POCITACOVYMI SIMULACIAMI

V OBLASTI TEORETICKE) CHEMIE

Pan doc. Buc¢ko, na ¢o sa mo-
mentdlne upriamuje Vasa
pozornost vo vyskume?

Hlavhym predmetom méojho
vyskumu je teoretickd kata-
lyza - pomocou pocitacovych
simuldcii sa pokisam o rea-
listicky popis mechanizmov
a kinetiky katalytickych che-
mickych reakcii a suvisiacich
procesov ako su napriklad
adsorpcia a difuzia mole-
kal v katalyzatore. Studujem
transformacie jednoduchych
uhlovodikov katalyzované
kyslymi zeolitmi. Zeolity su
minerdly na baze aluminosi-
likdtov s pordéznou Struktu-
rou, ktord umoznuje adsorp-

ciu malych a stredne velkych
molekdl (obrazky k ¢lanku)
a jednoduché uhlovodiky sa
v experimentoch pouzivaju
na Studium aktivity réznych
zeolitov liSiacich sa Struktu-
rou a chemickym zlozenim.
Podla zloZenia produktov je
mozné experimentdlne zis-
tit, aké reakcie prebehli, ale
reakéné mechanizmy sa daju
iba odhadnut. V pocitacovych
simulacidch dokazeme Studo-
vat jemné detaily chemickych
reakcii - dokazeme sa doslo-
va pozriet na to, ako reakcia
prebieha. Okrem toho, mame
cely reakény proces Uplne pod
kontrolou v tom zmysle, Ze
vieme presne nastavit nielen



s

reakéné podmienky, ale aj rézne jemnejSie faktory ovplyv-
Aujuce reakciu, napriklad lokalnu distribuciu aktivnych centier
a ich chemicku povahu. Co sa reakénej kinetiky tyka, v zeo-
litoch su velmi zaujimavé jemné vztahy medzi entalpickymi
a entropickymi prispevkami k volnej energii aktivacie. Vysled-
kom tychto vztahov je netrividlna zavislost reakénej rychlosti
od velkosti a geometrie pérov a dutin pritomnych v zeolitoch.

Spominané pocitacové simulacie st velmi naro¢né na vy-
pocet. Aké faktory ovplyviuju narocnost Vasich vypoctov?

K celkovej numerickej ndro¢nosti nasich vypoctov prispieva-
ju prinajmensom tri faktory, ktoré musia byt starostlivo vy-
vazené tak, aby pocitacové simuldcie chemickych procesov
boli skuto¢ne realistické. V prvom rade musime byt schopni
popisat vSetky interakcie Studovaného systému s rozumnou
presnostou, o vo vseobecnosti znamena, Ze algoritmy, s kto-
rymi pracujeme, musia byt zaloZzené na principoch kvantovej
mechaniky. Nanestastie, vypoctové naroky takychto simu-
lacii dramaticky narastaju s poctom castic v systéme, preto

L T ™
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v praxi musime pristapit k istym
zjednoduSeniam, ktoré na jednej
strane presnost vypoctov Cias-
toCne zniZuju, na strane druhej,
ale umoznuju Studovat redlnej-
Sie modely pozostavajlce z vac-
Sieho poctu castic. Prave kvalita
modelu Studovaného systému,
je druhym zo spomenutych fak-
torov prispievajucich k numeric-
kej naro¢nosti simulacie. Okrem
toho, experimentdlne merané
veli¢iny suU zvycajne sumou pri-
spevkov velkého mnozstva kon-
figuracii pritomnych v redlnom
systéme, preto aj v pocitacovych
simuldciach obvykle nestaci uva-
Zovat len jednotlivé konfiguracie,
ale skor vhodny Statisticky subor
reprezentujuci najpravdepodob-
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nejSie realizacie skiumaného
systému. Velkost a kvalita ta-
kéhoto suboru je tretim z fak-
torov, ktoré som zmienil.

Mohli by ste uviest nazov
simula¢ného softvéru, ktory
pouZzivate?

Mojim hlavnym pracovnym
nastrojom je simula¢ny ba-
lik Vienna Ab-initio Simlation
Package (VASP), ktory je vy-
vijany na Viedenskej univer-
zite, kde som takmer desat
rokov posobil. VASP je v su-
¢asnosti jednym z najrozsire-
nejSich simula¢nych progra-
mov, je licencovany viac ako
600 réznymi vyskumnymi
pracoviskami na celom sve-
te. Okrem toho, ze VASP po-
uzivam, podielam sa aj na
jeho vyvoji - pracujem pre-
dovsetkym na implementacii
pokrocilych metody Statistic-
kej mechaniky a pribliznych
metdd zahrnutia Londono-
vych disperznych interakcii
v DFT vypoctoch.

Patrite medzi naSich hlav-
nych pouzivatelov Aurela.
Aké pozitivum predstavuje
pre Vas a Vas vyskum Aurel
a naopak, aké negativum
z hladiska implementacie?

Jednozna¢nym pozitivom pre
moju pracu je vysoka vypoc-
tova rychlost superpocitaca
Aurel, ktord je dvoj- a viac-
nasobna oproti inym vypoc-
tovym zariadeniam, ktoré
mam momentalne k dispozi-
cii. Istym negativom je pro-

prietarny operacny system
nainstalovany na superpoci-
taci - ten mi trochu kompli-
kuje kompildciu niektorych
programov, ktoré vyuzivam.

Zamyslali ste na nad tym,
akou cestou by ste sa chce-
li dalej so svojim vyskumom
uberat?

Myslim, Ze pre vyskum je do-
leZita istd kontinuita a syste-
matickost. Nechystam teda
Ziadne radikalne zmeny - tak
ako doposial sa budem na-
dalej venovat teoretickej ka-
talyze, Studiu materidlovych
vlastnosti a vyvoju a imple-
mentacii vypoctovych metdd.

Takze Aurel bude i nadalej
neodmyslitelnou  sucastou
Vasho vyskumu?

Ako som sa uz zmienil, do-
stupnd vypoctovd kapacita
je naprosto kltu¢ovym fakto-
rom limitujucim celkovu kva-
litu pocitacovych simul3cii.
Vykon superpocitaca Aurel
daleko presahuje vykon za-
riadeni bezine dostupnych
na nasich a zahrani¢nych
vyskumnych  pracoviskach
a pokial to bude mozné, bu-
dem ho nadalej vyuzivat vo
svojom vyskume.

VYPOCTOVY VYKON SUPERPOCITACA

AUREL VYRAZNE ZLEPSUJE NAS
VYPOCTOVE MOZNOST

1AA
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an prof. Martondk, vo vedeckej
komunite ste uzndvand osobnost
a bola by skoda nepodelit sa s Cita-
telmi, uzivatelmi Aurela, terajsimi
i mozno buducimi, o Vase bohaté
skusenosti, poznatky z univerzit,
na ktorych ste pdsobili, o Vase najvyznam-
nejSie Uuspechy, vysledky, spoluprace...

Pocas mojej vedeckej kariéry som péso-
bil na viacerych pracoviskach v zahrani-
¢i. PhD som ziskal na International School
for Advanced Studies v talianskom Terste,
potom som pésobil v Nemecku na Johan-
nes-Gutenberg Universitat Mainz, neskor
na Max-Planck Institut fir Festkorperfor-
schung Stuttgart a napokon vo Svaj¢iarsku
na ETH Zirich. Pocas tychto pobytov som
sa zaoberal Sirokou triedou problémoy,
ktorych spolo¢nym menovatelom boli po-
CitaCové simulacie. Na jednej strane islo
o0 aplikaciu existujucich algoritmov na nové
zaujimaveé systémy, ako napr. feroelektri-
ka, polymeéry, klastre, atd, na druhej strane
o vyvoj novych simula¢nych algoritmoy,
ako napr. kvantové zihanie.

V poslednych cca 15 rokoch som sa zame-
ral najma na simulacie vplyvu vysokého
tlaku na tuhé Iatky, pri ktorych dochadza
ku zmene Struktury, tzv. Struktdrnym fa-
zovym prechodom. Na konci 9o-tych ro-
kov takéto simulacie uz existovali, avsak

Prof. Ing. Roman Martonak, DrSc. pdsobi na Katedre
experimentdlnej fyziky Fakulty matematiky, fyziky

a informatiky Univerzity Komenského
ako vysokoSkolsky pedagog.

Prof. Ing. Roman Martonak, DrSc.

boli spojené s pomerne vel-
kymi problémami, ktoré boli
spbésobené  pritomnostou
vysokych bariér braniacich
prechodu z pociato¢nej do
konecnej Struktury. Pocas
pobytu na ETH Zirich som
pracoval v skupine prof. Par-
rinella, v ktorej bol vyvinuty
novy simulacny algoritmus
- metadynamika, ktory
slzi prdve na prekonava-
nie takychto bariér. V krat-
kom case sa nam podarilo
tento algoritmus adapto-
vat na problém simuldacie
Strukturnych transformacii
v krystaloch. Ukazalo sa, Ze
metadynamika umoznuje
vykonavat simulacie tlakom
indukovanych transforma-
cii za ovela realistickejsich
podmienok, nez predtym,
¢o prindSa podstatné zlep-
Senie prediktivhej schop-
nosti. Novy algoritmus bol
aplikovany na viac nez 20
materidlov a medzi naj-
vyznamnejSie vysledky

mozno zaradit predpoved
novej vysokotlakovej fazy
vapnika so Strukturou typu
B-cinu (2009), ktord bola
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experimentdlne objave-
nd v r. 2012. Vysledky som
prezentoval v prednaskach
na mnohych medzinarod-
nych konferenciach, vrata-
ne pozvanych prednasok na
Gordon Conference on High
Pressure Research, Inter-
national Union of Crystal-
lography Congress, atd.

V' minulosti som spolupra-
coval s réznymi pracoviska-
mi zaoberajucimi sa fyzikou
vysokych tlakov, napr. Ste-
acie Institute for Molecular
Sciences, National Research
Council of Canada, Ottawa,
Max-Planck-Institut fir Che-
mische Physik fester Stoffe,
Dresden, KTH Stockholm,
atd. V slc¢asnosti prebieha
spolupraca s International
School for Advanced Studies,
Trieste. V mojej skupine na
Katedre experimentalnej fy-
ziky FMFI UK momentdlne
pbésobi jeden vedecky pra-
covnik, dvaja doktorandi
a dvaja diplomanti.

Vas vyskum je velmi narocny na vypocet, na akom vysoko-
vykonnom pocitaci ste pocitali, ked eSte doneddvna SAV ne-
disponovala superpocitacom Aurel? Aké vyhody to pre Vas
predstavuje?

Na nasej katedre sme pred cca 5 rokmi instalovali dva vy-
poctové klastre s celkovou kapacitou 128 jadier a doposial
ich vyuzivame na menSie vypocty. Predtym som vyuzival
moznosti vypoctov v zahrani¢nych vypoctovych stredis-
kach, napr. CINECA v Taliansku. In3taldcia Aurela predsta-
vovala kvalitativny skok, nakolko ide o modernu a po kaz-
dej stranke velmi vykonnu vypoctovu kapacitu, ¢i uz ide
o pocet CPU, velkost pamate a rychlost komunikacie aj 1/0
operacii. Aurel umoznuje po prvykrat v histérii SR vysoko-
vykonné masivne paralelné pocitanie pre Sirokd vedecku
obec zo vsetkych vednych a technickych disciplin, v kto-
rych si potrebné narocné vypocty. Ide pritom o pocitanie
na Skale, ktora radovo prekonava predchadzajlice moznos-
ti. V neposlednom rade ako vysokoskolsky pedagdg vidim
velky vyznam tejto instalacie aj v tom, Ze umozfiuje mla-
dej generdcii Studentov a doktorandov prakticky si osvojit
sucasné vypoctové metddy potrebné na rieSenie zlozitych
problémov.

Ako ste spokojny so spolupracou Vypoctového strediska ako
poskytovatela, t.j. s podporou uzivatela, vypoctovych pro-
striedkoyv, ¢i uzivatelskym prostredim?

Spolupraca s Vypoctovym strediskom SAV bola doposial bez-
problémova a na vSetky problémy, ktoré sa vyskytli, som do-



“Aurel umoznuje po prvykrat v historii
SR vysokovykonné masivne paralelné
pocitanie pre Siroku vedecku obec

zo vSetkych vednych a technickych
disciplin, v ktorych su potrebné
narocné vypocty.”

stal rychlu a kvalitn podporu. Verim, Ze uz sa podarilo vyrie-
Sit pocCiatocné problémy suvisiace s chladenim pocitaca.

Predneddvnom ste publikovali ¢lanky, v ktorych bol na vy-
pocet vyuzivany Aurel. Upriamim pozornost na jeden z nich
a tym je sledovanie vyvoja Struktdry amorfného CO, v oblasti
vysokého tlaku pomocou ab initio MD simuldcii. Mohli by ste
nas blizSie oboznamit s danou problematikou?

Pri skimani vlastnosti amorfného CO, iSlo o skimanie po-
merne exotickej amorfnej latky. CO_ je chemicky podobné
Si0,, avsak analdgia je dobre viditelna azZ pri porovnani Struk-
tary SiO_ pri normalnom tlaku so Struktarou CO, pri vysokom
tlaku. Struktary SiO, pri normalnom tlaku sd dobre zname
mineraly ako napr. kremen alebo kristobalit. Na druhej stra-
ne CO, pri normalnom tlaku je plyn, pri znizeni teploty sa da
skvapalnit a potom vznikne dobre zndma tuhd krystalicka
forma - suchy lad. Tato pozostava z molekul a predstavu-
je molekularny krystal, v ktorom su atémy uhlika a kyslika
navzajom viazané dvojitymi vdzbami. Pri zvySeni tlaku sa
molekuly k sebe pribliZzia a v ur¢itom bode nastane fazovy
prechod - dve dvojité vazby uhlika sa nahradia styrmi jedno-
duchymi, podobne, ako je to v SiO.. Struktura so 4-ndsobne
koordinovanymi atomami uhlika, ktora takto vznikne, je ana-
logicka spominanym Struktdram SiO.. Tieto fazové precho-
dy boli experimentadlne aj teoreticky Studované v posled-
nych 10 rokoch, avsak stale existuju otvorené otazky. Vieme
viak, ze SiO, moze okrem krystalickej formy existovat aj
v amorfnej forme - pozname ju z kazdodenného Zivota ako
okenné sklo. Vznikla preto otazka, ¢i takato forma méze na

zaklade spominanej analdgie
existovat aj v CO, pri vyso-
kom tlaku. Pred niekolkymi
rokmi sa ukazalo, Ze moze,
a bola aj experimentalne pri-
pravena, avsak nie je uplnou
analégiou okenného skla.
Nebolo zname, ako sa Struk-
tdra tejto formy vyvija pri
dekompresii, teda pri uvol-
neni tlaku. Preto sme sa roz-
hodli tento zvlastny amorfny
systém preskimat pomocou
ab initio molekulovej dyna-
miky pri konstantnom tlaku,
ktord sme spustili na Aureli.
Ukazalo sa, Ze v zavislosti od
tlaku existuje celé spektrum
foriem (jedna je na titulnom
obrazku ¢lanku), v ktorych
sa nachdadzaju atémy s roz-
nou koordindciou, od 2, ¢o su
molekuly, az po 4, ¢o je ko-
ordinacia podobna atémom
Si v okennom skle. Predpo-
kladdme, Ze nasa predpo-
ved, publikovana na jar 2014
v Casopise Physical Review
B, bude experimentalne
otestovand a sme zvedavi,
ako to dopadne.

Aké narocné su Vase vypocty
na ¢as, pamat, jadra?

Z casového hladiska naj-
naro¢nejSie su dynamické
vypocty, ktoré typicky pou-
Zivaju 128 - 256 jadier a tr-
vaju niekolko dni az tyzdnov.
Taktiez vypocty fonénovych
disperznych vztahov a elek-
tron-fondénovych interakcii
pre ur¢enie supravodivej kri-
tickej teploty moézu trvat az
niekolko dni na 256 jadrach.
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Aky softvér vyuzivate na si-
mulacie a na analyzu ziska-
nych dat?

Zaoberdme sa najmd ab
initio  simuldciami konden-
zovanych systémov, krys-
talickych, amorfnych aj kva-
palnych. Na statické vypocty
pouzivame baliky Quantum
Espresso a VASP, na moleku-
lovi dynamiku VASP. Na ana-
lyzu vysledkov pouzZivame
vlastné programy, na vizu-
alizaciu Struktur a trajektorii
programy Materials Studio,
Diamond, Vesta, Jmol a iné.

Aky je Vas terajsi predmet
zaujmu, resp. vyskumu?

V stc¢asnosti dalej pracujeme
na skumani vlastnosti MoS,
pri vysokych tlakoch, pri-
¢om okrem identifikacie no-
vych kovovych krystalovych
Struktar chceme vypocitat aj
teplotu ich fazového precho-
du do supravodivého stavu.
Tento vypocet je mimoriad-
ne narocny okrem CPU vyko-
Nnu a operacnej pamati aj na
|/O operdcie a bez Aurela by
bol pre nas momentalne ne-
realizovatelny.

Okrem toho na Aureli aktual-
ne skimame vlastnosti kva-
palnej polymerickej siry pri
vysokej teplote a tlaku, o
bolo inSpirované nedavnymi
novymi  experimentalnymi
vysledkami. Tento vyskum
vyzadoval pomerne dlhé
MD simulacie pri viacerych
hodnotach tlaku a teploty na

systéme s 512 atdbmami a bez Aurela by na Slovensku taktiez
nebol uskutocnitelny.

A Vase plany do buducna?

Okrem dalSieho skumania réznych materidlov by som sa
chcel venovat aj metodologickému vyvoju a dalSiemu zdo-
konalovaniu algoritmov pre simulaciu Strukturnych fazovych
prechodov. Experimenty v tejto oblasti v su¢asnosti velkou

rychlostou posuvaju hranice moznosti a stavaju nas pred
NOVE VyZVy.
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Drojekr SIVVEP

Popis projektu

Narodny projekt Slovenskd infrastruktira pre vysokovykonné
pocitanie (SIVVP) bol vyhlaseny Ministerstvom $kolstva, vedy,
vyskumu a Sportu SR v ramci opera¢ného programu Vyskum
a vyvoj z financii Eurépskeho fondu regiondineho rozvoja (ERDF).

Geografické rozlozenie SIVVP:

Superpocitac Klaster Slovenska
N“gp pec SMP akademicka siet
SANET

Projekt SIVVP je unikatnou prilezitostou ako s pomocou finan-
cii zo Strukturadlnych fondov Eurépskej Unie zlepsit technickud
infrastrukturu pre velké mnozstvo slovenskych vyskumno-vy-
vojovych institucii, ktoré budd moct vysledky projektu vyuzi-
vat vo forme vysokovykonnych vypoctov na eurépskej trovni.
Vybudovanie pocitaCovej infrastruktury na baze superpocita-
¢ov a gridov znamena zabezpecenie realizacie velmi zlozitych
numerickych vypoctov pre oblasti vyskumu a vyvoja.

Hlavnym cielom SIVVP je zriadenie regionalnych superpocita-
¢ovych a gridovych centier na pracoviskach Slovenskej akadé-
mie vied a slovenskych univerzitdch. Navrhnutd infrastruktura



je moduldrna a rozsiritelna funkcionalitou, vykonovo aj tloznym
priestorom. VSetky obstardvané technolégie a jej navrhnuté
rieSenia su vyuzitelné i pri planovanom rozsirovani siete SIVVP.

Zmluva o nenavratny financny prostriedok zo Strukturalnych
fondov EU na realizaciu projektu, ktory predlozil kolektiv au-
torov vedeny riaditelom Vypoctového strediska Slovenskej
akadémie vied Ing. Tomasom Lackom spolu s dalsimi partner-
skymi organizaciami vo svojej Ziadosti o NFP, bola podpisand
15. 1. 2010. Projekt SIVVP zabezpecuje dodanie pocitacovej in-
frastruktury tak pre vysokovykonné pocitanie ako aj pre grido-
vé resp. klastrové vypocty nielen pre sedem samospravnych
krajov Slovenska, ale aj pre Bratislavsky samospravny kraj.

Do pripravy a realizacie projektu SIVVP sa okrem Vypoctového
strediska SAV (zodpovedny riesitel projektu Ing. Tomas Lac-
ko) zapojili dalSie partnerské pracoviska Bratislavského kraja,
Ustav Informatiky SAV (zodpovedny rieSitel doc. Ing. Ladislav
Hluchy, CSc.) a Slovenska technickd univerzita v Bratislave (zod-
povedny rieSitel Ing. Peter Hermann). V zrkadlovom projekte
realizovanom v ostatnych krajoch Slovenska su partnermi Vy-
poctove stredisko SAV (zodpovedny riesitel Ing. Tomas Lacko),
Ustav experimentalnej fyziky Slovenskej akadémie vied Kosice
(zodpovedny riesitel RNDr. Tibor Kozar, CSc.), Zilinska univerzi-
ta v Ziline (zodpovedna rieSitelka doc. Ing. Penka Martincovsa,
PhD.), Univerzita Mateja Bela v Banskej Bystrici (zodpovedna
riesitelka Ing. Jarmila Skrinarova, PhD.) a Technicka univerzita
v Kosiciach (zodpovedny riesitel doc. Ing. Milan Sujansky CSc.).

Identifika¢né udaje narodného projektu SIVVP

Ciel: Konvergencia (K)

Kod vyzvy: OPVaV/K/RKZ/NP/2009-1

Cislo zmluvy: OPVaV/NP/1/2010

ITMS kéd projektu: 26210120002

Celkové opravnené vydavky: 13 280 750,00 EUR
NFP z ERDF: 11 288 637,50 EUR

70 SR: 1 992 112,50 EUR

Trvanie projektu: Januar 2010 - December 2014

Ciel: Regiondlna konkurencieschopnost a zamestnanost (RKZ)
Kéd vyzvy: OPVaV/K/RKZ/NP/2009-1

Cislo zmluvy: OPVaV/NP/2/2010

ITMS kod projektu: 26230120002

Celkové opravnené vydavky: 12 684 250,00 EUR

NFP z ERDF: 10 781 612,50 EUR

70 SR: 1902 637,50 EUR

Trvanie projektu : Januar 2010 - December 2014

E 1AA BYluyda1 eAo1dodAA BUUOYANONOSAN



Horaver

|I/

Vypoctove stredisko SAV spravuje superpocitac “Aure
CitaCovy klaster v Ziline.

a po-

Superpocitac¢ Aurel

IBM Power 775

Konfigurécia 2 stojany, 16 polic, 128 fyzickych nédov (130
logickych nédov), 4 096 jadier

2 noédy na pristup k GPFS klastru

2 servisné nédy

2 noédy na pristup pouzivatelov

126 vypoctovych nédov

Operacna pamat 256 GB na vypoctovy néd

Teoreticky vykon 128 TFLOP/s

Sietové pripojenie Vysokorychlostna opticka vypoctova siet s pre-
nosovou rychlostou do 48 Gb/s

Siet na pristup k externému ulozisku dat: Fiber
Channel 8 GB/s

Datové ulozisko IBM System Storage DS5300 s celkovou kapaci-
tou 600 TB; vnutorna diskova polica s celkovou
kapacitou 320 TB

Operacny systém AIX 7.1

Pocitacovy klaster VS SAV v Ziline

VT

Klaster IBM Power 755/750 Power 780 Power 755
Pocet vypoc. 18 1 5
uzlov

Pamatna 128 GB 1024 GB 256 GB
vypoctovy uzol

Subsystém

pevnych 6 x 600 GB 8 x 600 GB 6 x 600 GB
diskov

Vypoctova siet 40 Gb/s 40 Gb/s 40 Gb/s
(Infiniband)

Operacny AIX AIX AIX
systém




Soffver

Kniznice atlas, blas, gotoblas2, fftw3, lapack, libffi, libint,
scalapack, xblas

Vyvojarske Xprofiler, dbx, gdb, pdb

nastroje

Freeware BEAST, aces3, block, cp2k, cpmd, dl-poly, espres-

programy so, espressoMD, fds6, gamess, gromacs, molden,
mpqc, namd, qwalk

Kompilatory IBM XL C/C++ v12.1 (5765-J02, 5725-C72) for AIX

IBM XL Fortran v14.1 (5765-J04, 5725-C74) for AIX
Python 2.6.2, gcc (GCC) 4.8.1, javac 1.5.0
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Navooy

Zriadenie uzivatelského konta

Na registraciu a spravu uzivatelov sluZi registra¢ny portal
register.sivvp.sk. Uzivatelia pochadzajuci z partnerskych insti-
tacii SIVVP sa musia registrovat vo svojich domovskych insti-
tuciach. Registraciu ostatnych uZivatelov spravuje Vypoctové
stredisko SAV prostrednictvom tejto stranky. Ak ste prvym
Ziadatelom o konto z organizacie, ktord nepatri medzi partne-
rov SIVVP, pred registraciou nds prosim kontaktujte na emai-
lovej adrese hpcregister@savba.sk.

Proces schvalovania novych uzivatelov

oo e c o s o 1 Novy uzivatel si vy-
PouZivatel'sky tidet tvori konto na stranke
[ Vihortnon ot || Piidsens | Pt no edo register.sivvp.sk/sk/user/
Pouivatelské meno register
oot ol lmen b i G Gl et ey . 2. Uzivatel emailom potvrdi

E-mailové adresa *

pravost svojej mailovej ad-

Zadsjte platni e-mailovii adresu. Na titto adresu budti posielané véetky e-maily. E-mailové adresa sa neaverejfiuje a poufije sa jedine, pokial poZiadate o zaslanie zabudnutého res y

‘hesla alebo o upozorfiovanie na novinky.

Meno *

Priezvisko *

Pracovisko *
- Zvolte -

3. Na zvoleny email bude
uzivatelovi poslany mail
s registra¢nymi udajmi

4. UZivatelove registrac-

inu podla i Ak savaSe

SIVVP sa musia regi

Telefén *

Verejny RSA/DSA KI'G& *

Choose File | no file selected

Nahrat

Verejng RSA/DSA ki (public key) pomocou ktorého bud

e i o g, Uil ot v i né detaily budl overeng,

jeho konto na registrac-
nom portdli bude schva-
lené a bude mu vytvorené

Subory musia maf menej ako 2 MB.
Povalené typy stiborov: pub.

CAPTCHA

This question is for testing whether or not you are a human visitor and to prevent automated spam submissions.

Fe 62w
‘What code is in the image? *

Enter the characters shown in the image.

Vytvorit novy (et

testovacie konto na vy-
poctovych zdrojoch SIVVP.
Potvrdenie schvalenia
spolu s dalSimi informa-
ciami bude zaslané na uzi-
vatelov email.




UZivatelské projekty

Po Uspesnom vytvoreni kon-
ta moze uzivatel spustat len
Ulohy v triede “preempt”.
Tato trieda je ur¢ena len na
testovanie a ulohy v tejto
triede budu zabité ak sa fron-
ta naplni. Pre spristupnenie
dalSich tried uloh musi novy
uzivatel poziadat o vytvore-
nie projektu na stranke www.
register.sivvp.sk/node/add/
projekt. Nové projekty pre-
chddzaju podobnym schva-
lovacim procesom ako novy
uzivatelia. Uzivatelia mozu
tieZ poziadat o pripojenie k
existujucemu projektu kon-
taktovanim  zodpovedného
rieSitela. V blizkej buducnosti
bude umoZnené uZivatelom
Ziadat o vypoctové prostried-
ky aj u ostatnych partnerov
projektu SIVVP.

Registracny portal slizi tiez
na zhromazdovanie vystu-
pov (vedeckych publikacii)
z uzivatelskych projektov.

Moje projekty

Vytvorif novy projekt

Projekty, kde som zodpovednym riefitefom:

e < > § O register.sivvp.sk < ﬁ =N A5 E
g .
Vytvorit Projekt
Nadpis *
Body (Upravit zhrnutie)
p
Textovy format | Filtered HTML | % Viac informéci o textoviich formétoch

+ Webové a e-mailové adresy sti automaticky zmenené na odkazy.
+ Povolené st HTML znatky: <a> <em> <strong> <cite> <blockquote> <code> <ul> <ol> <li> <dl> <dt> <dd>
+ Riadky a odstavee sa zalomia automaticky.

Obrazok

Pridat novy sabor

Cheose File | na file selected Nahrat
Subory musia mat menej ako 1 MB. .
Povolené typy siiborov: png gif jpg ipes.

Zobrazit véhy riadkov

&
. p

Visledky, vedecké publikicie a iné vfstupy projektu. Prosim uvidzajte len vystupy dosiahnuté pomocou infrastruktiiry SIVVP a vedecks price kioré uvidzaji SIVVE v
podakovaniach.

Pridat d'al3iu poloZku
Zobrazit véhy riadkov
< o
Ing ugivatelia spolupracujiiei na projekte

Pridat dal3iu polozku

Vystupy plny text
Sem méZete uploadovat kompletné verzie éldnkov vo formdte pdf

Pridat novy stibor
Choose File | no file selected Nahrat

Subory musia maf menej ako 2 MB.
Povolené typy stiborov: pdf.

_ Ulozit Néhlad

Projekty, kde som zodpovednym riesitefom Spoluriesitelia

Mathematical Formulations of Quantum Mechanics

Projekty kde som spolurieZitelom:

Jozef Federi€, Lukas Demovit, Jan Dubovsky Stvrtok, december 19, 2013 - 10:49

Advanced neutrino interaction models

Jan Dubovsky Stvrtok, januar 9, 2014 - 10:54

V buducnosti planujeme produktivnych uZivatelov odmeno-
vat vacSou prioritou vo fronte uloh.
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Moje vystupy

Vysledky, vedecké publikicie a iné vistupy projektu. Prosim uvadzajte len vistupy dosiahnute pomocou infrastruktiry SIVVP a vedecké prace ktoré
uvadzaji SIVVP v podakovaniach.

Nazov
Vystu
M

Mathematical
Formulations
of Quantum
Mechanics

UloZit

Zobrazit vahy riadkov

Publications

J. Dubovsky, A. Zelina, "Subgroup Discovery in Quantum Monte Carlo Simulation”, the Journal, 141, the Publisher (2014)

.

Results, scientific publications and other cutputs of the project. Please only mention results achieved with the help of SIVVE i and only icati that the support of SIVVP.

Pridat daliu poloZku

HPC Forum
e = e = Bl

Okl el w

Hardware
Miloslav Valéo pred 3 mesiace 3 tyZdne

Software
Miloslav Valéo pred 3 mesiace 3 tyZdne

Podpora uZivatelov/ User Su

Miloslav Valéo pred 3 mesiace 3 tyZdne

Vieobecna diskusia [ General Discussion
Miloslav Valéo pred 3 mesiace 3 tiZdne

Projekty / Projects
Miloslav Valéo pred 3 mesiace 3 tjZdne

Reugistricia | Registration
Miloglav Valéo pred 4 mesiace 1 defi

Coskoro budu spristupnené aj uzivatelské féra, ktoré umoz-
nia jednoduchsSiu podporu a vymenu poznatkov medzi uziva-
telmi.

Miloslav Valéo pred 3 mesiace 3 tyZzdne

5 Miloslav ValEo pred 3 mesiace 3 tyZzdne
2 Miloslav Valéo pred 3 mesiace 2 tjZdne
1 Miloslav Valco pred 2 mesiace 3 tjZzdne
o nie je
0 nie je



Prihlasovanie sa

Prihlasenie na superpocita¢ je mozné iba pomocou secu-
re shell (ssh) na jeden z prihlasovacich nédov. Po prihlaseni
je mozné kompilovat programy a pustat joby. Prihlasenie je
mozné iba pomocou ssh kluca.

Vyroba klica a prihlasovanie sa cez UNIX-like systémy

Spustite v shelli nasledovny @ @ @ (A Rastislav — bash — 72x28

PFH(aZ: Last login: Sat Mov B 16:5B:33 on ttysPee
Rastislav-Mac-Pro:~ Rastislav$ ssh-keygen -b 2B4B -t rsa
Generating public/private rsa key pair.

ssh-keygen -Db 2048 -t Enter file in which to save the key (/Users/Rastislav/.ssh/id_rsa):
Enter passphrase (empty for no passphrase):
rsa Enter same passphrase again:

Your identification has been saved in /Users/Rastislav/.ssh/id_rsa.

Your public key has been saved in /Users/Rastislav/.ssh/id_rsa.pub.
ktory vyrobi klice defaultne |The key fingerprint is:

v adl'eSéI'i "‘/.SSh, na OChranU g?::{;i:igri:fc:la:ﬂb:e2:bb:Eb:BE:BE:Ea:Be:a?:BE Rastislav@Rastislav-Mac-—
klica si prosim zvolte kvalitné | The key's randomart image is:

heslo (aspon 8 znakov, vrata- ||

ne Specidlnych znakov). Ve- ||
rejny klu¢ (~/.ssh/id_rsa.pub) |1
mi zaslite. Pripominam, Ze su- I :
bor ~/.ssh/id_rsa je Vas sak- | {32;
romny klU¢, preto si nan treba | le.=+e0
ddvat zvlast pozor. V ZiadnOM | rastistav-Mac-Pro:~ Rastistavs [

pripade ho nesirte. Ak mate

o++
"4

|

|

|

' ouas |
5+ |
|

|

|

[

podozrenie, Ze by mohlo dojst
k jeho kompromitovaniu, dajte ndm okamZite vediet - v pripa-
de potreby si mbzete vygenerovat nové kltce.

Samotné prihlasenie (bude fungovat az po pridani Vasho ve-
rejného klt¢a na server, o com Vas budeme informovat):

ssh vami zvoleny 1ogin@147.213.80.175
alebo

ssh vami zvoleny 1ogin@147.213.80.176
Postup pre Windows

Malo by byt mozné pouzit ktorykolvek ssh klient podporujuci
autentifikaciu pomocou ssh klucov. Uvadzame len postup pre
PuTTY. Okrem samotného klienta si stiahnite aj program PuT-
TYgen zo stranky: www.chiark.greenend.org.uk/~sgtatham/
putty/download.html
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Typ klt¢a zvolte SSH-2 RSA a hodnotu ,number of bits in the
generated key” nastavte na 2048. Kliknite na ,generate”
a pohybujte mySou v Sedom policku, nezabudnite vytvore-
nému klucu priradit kvalitné heslo. Verejny klu¢ mi poslite,
sukromny si dobre uchovajte (vid'informacie vyssie).

Pre prihlasenie otvorte PuTTY, ako hostname nastavte
147.213.80.176 sukromny klu¢ si do klienta importujte cez
menu: Connection > SSH > Auth.

Majte prosim na pamati, Ze systém je stale v testovacom re-
Zime, mozete sice pustat dlhsie joby (dIhsie ako den), ale vy-
hradzujeme si pravo ich ukoncit, ak to bude nutné. Spatna
vazba a pripomienky su vitané.

B o r
? PuTTY Key Generator {G’@I\M 2 PuTTY Key Generator e —— “ M
| File Key Conversions Help File Key Conversions Help
Key Key
Mo key. Please generate some randomness by moving the mouse over the blank area
Actions Actions
———,
Generate a public/private key pair 1. Generate a public/private key pair Generate |
—— P ek
Load an existing private key file Load an existing private keyfile Load
Save the generated key | Save public key | | Save private key | Save the generated key Save public key | | Save private key |
Parameters Farameters
Type of key to generate: Type of key to generate:
) 55H-1 (RSA) 5H.2 RSA (7) SSH2 DSA SS5H-1{RSA) @ SSH-2RSA $5H-2DSA
Favisen i e s coner tecl i Number of bits in a generated key: 2048
i E A
g PuTTY Key Generator I M @ PuTTY Cnnﬁguration‘ M
File Key Conversions Help Category:
Key - Keyboard - | Options controlling S5H authentication |
Public key for pasting into OpenSSH authorized_keys file: - Bell
Py = e e [T Bypass authentication entirely (SSH-2 only)
AAAAB3NzaC TycZEAAAABJGAAAQEAyd ZL 6MrBLIQCCe 16X Qw40 6nVildv TvZGmL = Window =8 T
mMEIGEBVAS b +bziKuc1a80sBCz El B Authertication methods
+melzZalulso 755dBgyoinC5 39No K U TAm W Z5X 3D KW U SupH1VM 3 W s 5
+102+537mhECsssdcVa TYdmGO ZmalslzXhKLm EXOMGXwUNE2D2I1JEEVTSBa ~ - Behaviour e
- e B, Attempt TIS or CryptoCard auth (S5H-1)
Key fingerprirt: sshsa 2048 20:0b:d4:bc:64: 1b:5d:d0e1:da:d6 Bef4:20:49.92 e Aitempt "keyboard-rteractive” auth (S5H-2)
Key comment: reatey-20121024 C""’!"m Muthentication parameters
. [=- Connection
Key passphrase: sessssssssens [ Allow agert forwarding
Confirm passphra: sesssenensnne Allow attempted changes of usemame in 55H-2
o E Private key file for authentication: ¥ i N
o C:\Users'user\key.ppk|
Generate a public/private key pair
Load an existing private keyfile
Save the generated key ([ Savepubickey J )
e —— - ———
|
Farameters
Type of key to generate: L9
©) SSH-1 (RSA) @ SSH-ZRSA () 55H-2 DSA -
Number of bits in @ generated key: 2048 l 0 I [ C




Kompilacia programov

Pre vytvorenie optimalizovaného programu zo zdrojového
kodu pouzite IBM kompildtory, ktoré su na superpocitaci na-
instalované v nasledujucich verziach:

« XL C/C++ (C/C++ compiler) version 11.1
« XLF Fortran version 13.1

V adresari /opt/freeware/bin/ sa nachadzaji aj GNU kompi-
latory, tie vSak neodporicame pouzivat pre HPC aplikacie. Na
kompilaciu pomocnych programov vsak za istych okolnosti
posluzia dobre.

Pre pouzivanie xlc kompilerov je nutné pridat /usr/vacpp/bin
do premennej PATH:

export PATH=$PATH:/usr/vacpp/bin
Kompilacia sériovych programov
Priklad optimalizovanej kompilacie programov:

Pre jazyk C:
xlc r -g64 -garch=pwr7 -gtune=pwr7 -03 -ghot
myprog.c

Pre jazyk C++:
x1C r -g64 -garch=pwr7 -gtune=pwr7 -03 -ghot
myprog.c

Pre jazyk Fortran:
x1f r -g64 -garch=pwr7 -gtune=pwr7 -03 -ghot
myprog.f

Pre jazyk Fortrango:
x1£f90 r -g64 -garch=pwr7 -gtune=pwr/7 -03
—-ghot myprog.£f90

Poznamka:
Prepinac ,-q64"” umozni 64-bitové adresovanie.
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Kompildcia MPI programov

Priklad optimalizovanej kompildcie Message Passing Interfa-
ce (MPI) programov:

Pre jazyk C:
mpcc r -garch=pwr7 -gtune=pwr7 -03 -ghot
myprog.c

Pre jazyk C++:
mpCC r -garch=pwr7 -gtune=pwr7 -03 -ghot
myprog.c

Pre jazyk Fortran:
mpxlf r -garch=pwr7 -gtune=pwr7 -03 -ghot
myprog.f

Pre jazyk Fortrango:
mpx1f90 r -garch=pwr7 -gtune=pwr7 -03 -ghot
myprog.f90

Kompildcia OpenMP programov

Priklad optimalizovanej kompilacie Open Multi-Processing
(OpenMP) programov:

Pre jazyk C:
xlc r -g64 -gsmp=omp -garch=pwr7 -gtune=pwr7
-03 -ghot myprog.c

Pre jazyk C++:
x1C r -g64 -gsmp=omp -garch=pwr7 -gtune=pwr7
-03 -ghot myprog.c

Pre jazyk Fortran:
x1f r -g64 -gsmp=omp -garch=pwr7 -gtune=pwr7
-03 —-ghot myprog.f

Pre jazyk Fortrango:

x1f90 r —-gsmp=omp -g64 -garch=pwr7
-gtune=pwr7 -03 -ghot myprog.f90
Spustanie programov

Kazdd vypoctova uloha musi byt spustend pomocou fronto-
vého systému IBM LoadLeveler.



Zakladné prikazy

- llsubmit script.Il - zaradenie jobu do fronty

- llg - kontrolovanie stavu zadanych jobov

- llstatus - overenie dostupnych zdrojov

- llclass - zobrazi dostupné triedy jobov a ich parametre
- llcancel JOBID - ukonc¢enie ulohy s cislom JOBID

Popis jobu a pozadované zdroje musia byt definované v Spe-
cidlnom skripte (textovom subore) pre LoadLeveler.
Vzorovy skript ndjdete v adresari /gpfs/home/info/examples.

Syntax skriptu pre job

Skript sa sklada z klu¢ovych vyrazov pre LoadLeveler (riadky
zacinajuce s #@) a prikazov, ktoré budu vyvolané.

Na zaciatku skriptu je nutné Specifikovat zdroje pre job.
Riadky s klu¢ovymi slovami LoadLeveleru by nemali byt roz-
delené riadkami bez klacovych slov.

Po kltcovych slovach nasleduju prikazy pre vykonanie jobu.
Vacsinou budete pouzivat ,mpiexec’ alebo ,poe’ pre spustenie
vasho paralelného programu. Takisto mézete vyuzit prikazy
shellu vo vasom skripte.

Priklad skriptu:

#@ Jjob type = parallel

#@ Jjob name = My job

#@ class = My class

#Q@ error = job.err

#@ output = job.out

#Q@ network.MPI = sn all,not shared,US
#Q@ node = 2

#@ tasks per node = 32

#@ queue

mpiexec /path/to/your/app -flags...

Riadky zacinajuce s ,#@" su interpretované Loadlevelerom.
NajdolezitejSie klucové vyrazy su ,total tasks”, ktory urCuje
celkovy pocet MPI procesov a ,node”, ktorého hodnota urcuje
pocet nddov, na ktorych budu rozdistribuované procesy. V na-
Som priklade spustame celkovo 64 Uloh na 2 nédoch. Délezity
je tiez vyber spravnej triedy jobu, ich prehlad je uvedeny v
nasledovnej tabulke
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class max. # of nodes | max. walltime | priority

short 92 12:00:00 100
medium 32 48:00:00 80

long 8 240:00:00 60
testing 2 01:00:00 undefined*

* tejto triede st vyhradené 2 uzly; slUzi na testovanie a odla-
dovanie aplikacii

Pracovny adresar

Kazdy pouzivatel ma v adresari /gpfs/scratch/ svoj vlastny
podadresar, ktory je ureny na ukladanie medzivysledkov
vypoctov. Tento adresar ma nielen vacsiu kapacitu ako vas
domovsky adresar, je aj rychlejsi. Ak teda spustate ulohu,
ktora pocas behu produkuje velké mnozstvo docasnych dat,
nastavte si ho ako svoj pracovny adresar.




Sratistiky

Statistiky vyuZivania superpotitaca Aurel v CPU hodinach
a mnozstve vypoctovych tloh od zaciatku jeho prevadzky

Il Pocet uloh (# of jobs B Procesorovy ¢as (CPU time) [CPU hodina*1000]
J y

2400

1800

1200

600

o
okt nov dec jan feb mar apr md jun jal 3ug sep okt nov dec jan feb mar apr md jin ju

2012 2013 2014

Percentudlne vyuzivanie superpocitaca Aurel rozdelené
na skupiny uzivatelov
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Ustav anorganickej chémie SAV

Fakulta chemickej a potravinarskej
technoldgie STU
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