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NDr. Marian Krajci,
DrSc. pracuje na Fy-
zikdlnom Ustave SAV
v oddeleni Fyziky ko-
vov. Publikoval viac ako 100
vedeckych prac. Podla Web
of Science alebo Google
Scholar jeho Hirschov index
charakterizujuci cita¢nu odo-
zvu na jeho prace je h=25. Vo
svojich pracach sa zaoberal
sa Strukturou a vlastnostami
komplexnych kovovych zlia-
tin a kvazikrystalov. V po-
slednych rokoch sa zaoberd
vyuzitim povrchov kovovych
zliatin na katalyzu chemic-
kych reakcii. Hlavnou met6-
dou jeho vyskumu su prvo-
principové vypocty.

Vedeckym vypoctom sa M.
Kraj¢i venuje viac ako 30 rokov.
S vypoctami zacinal r. 1977
eSte na sdlovych pocitacoch
akymi boli Siemens 4004 v
Mlynskej doline na UK alebo
neskor EC 1045 vo VS SAV.
Dramatickou zmenou  bol
nastup osobnych pocitacov
typu PC. Velké vypocty sa na
dlhsi ¢as presunuli na Ustavy
SAV. Vdaka superpocitacu
Aurel sa v poslednych
rokoch opat wvratili do VS
SAV. Zmena nastala aj vo
vyuzivani softvéru. Kedysi si
vypoctové programy uZzivatel
vacsinou pisal sam, dnes sa
prevazne pouzivaju hotové
licencované programoveé
baliky. Nasledujuce riadky
sU obzretim sa do nedavnej
minulosti z pohladu jedného
uzivatela superpocitaca
Aurel a spomienky na



pociatky pouzivania
vypoctovej  techniky. V
z3dvere sa zdOraznuje vyznam
vypoctovych metdd 3
vykonnej vypoctovej techniky
pre vedecky vyskum.

,S velkym pocitacom som sa
prvykrat stretol ako Student
gymnazia v roku 1973. Boli
sme s triedou na exkurzii vo
Vypoctovom stredisku OSN
na Dubravskej ceste (dnes
INFOSTAT). ISlo o salovy po-
¢ita¢ CDC 3300 v Bratislave
nainstalovany od roku 1968.
Bol to pocita¢ druhej genera-
cie postaveny eSte na tran-
zistoroch. Moduly velkosti asi
pohladnice osadené tranzis-
tormi a dalsimi suciastkami
boli zoradené v rostoch vypl-
najucich velké kovové skrine
rozmiestnené v sdle. Najzau-
jimavejsi bol pohlad zo zadnej
¢asti skrine, kde bola hruba
vrstva farebnych drétikov kri-
Zzom-krdZzom prepdjajica mo-
duly. Tento pohlad zanechal
na mAa dojem, aké velmi zlo-
Zité zariadenie je pocitac. Hoci
dnes polovodicové procesory
obsahuju aj miliardu suciastok
o tento nazorny dojem zlozi-
tosti vypoctovej techniky sme
ukrateni. Zaujala ma aj kon-
zola cez ktord komunikoval
s pocitacom operator, Ziadny
displej, iba elektricky pisaci
stroj.

UZivatelom pocitata som
sa prvykrat stal na vysokej
Skole v roku 1977. Ako
Student fyziky na vtedajsej
eSte Prirodovedeckej fakulte

DIERNE STITKY
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_REVERZNE
INZINIERSTVO

Slovensky pocita¢ SMEP
(vpravo), krory vznikol
podla vzoru amerického
PDP-11 (vlavo). Kedze
neboli k dispozicii
potrebné komponenty
na vytvorenie totoznej
dosky ako tej americkej
(v strede dole), vyvoj
bol postaveny prevazne
na Studiu pouzivatelskej
dokumentacie,
takzvanom reverznom
inzinierstve. Inymi
slovami, bolo to ako
vyrobit pracku podla
ndvodu na jej opravu.

Univerzity Komenského (dnes FMFI) sme v tretom ro¢niku
mali kurz programovania. Vtedy som dostal prilezitost
napisat svoje prvé riadky programu v jazyku FORTRAN
IV pre pocita¢ Siemens 4004. 15lo o sdlovy pocitac tretej
generdcie umiestneny vo vypoctovom stredisku Univerzity
Komenského (UVTVS). Po skonéeni studia na PF UK a
ro¢nej vojenskej sluzbe som r. 1980 nastupil na FU SAV, kde
pracujem dodnes. S vypoctami sme vtedy nadalej chodili
na Siemens. Programy pre salové pocitace boli na diernych
Stitkoch. Jeden riadok programu - jeden dierny Stitok.
Dierovace boli stolné zariadenia umiestnené na chodbach Ci
uz vo VS SAV alebo na chodbach ustavov. Neskér som mal
vlastny dierova¢ aj v svojej kanceldrii na FU SAV. Balicky
diernych Stitkov boli previazané gumickou. Obdivne sme
pozerali na pokrocilejSich programatorov s rozsiahlejsimi
programami, ktoré prenasali v krabici od diernych Stitkov s
kapacitou az 2000 Stitkov. Balicky ¢i baliky diernych Stitkov
sa odovzdali na recepcii VS SAV a na druhy den sme si prisli
pre vysledok. Vysledok mal formu skladanych listov papiera
formatu asi A3. Nazyval sa trochu nespriavne “listing”



Listing obsahoval opis program a pripadné vysledky
behu program. Nakolko program si pisal kazdy sam,
dlhy proces bolo opravovanie chyb a ladenie programu
neZ vobec program zacal nie€o uzitoéné pocitat. Casto
sa v baliku Stitkov opravili iba 1-2 Stitky a ten isty balik
sa zase zaniesol na recepciu VS SAV a na druhy den sa
opat vyzdvihol listing. Ladenie programu trvalo tyzdne
niekomu aj mesiace. Ladenie a vyvoj programu casto
trvalo dlhSie nez samotny uzito¢ny vypocet. VedlajSim
produktom ladenia a aj jednoduchych vypoctov boli haldy
listingov hromadiace sa v kancelarii kazdého uZivatela.
PresnejSie udaje o vypoctovom vykone si nepamatam.
Spominam si vsak, Ze kapacita pamadte pocitaca bola 150
kB a uzivatelské programy mohli mat pridelenych max.
92 kB operacnej pamate. Rychlost vypoctu nebola velmi
zaujimava, nakolko ¢i vypocet bezal 10 sekund alebo
hodinu, tak ¢i tak sme vysledok na listingu dostali az na
druhy den a niekedy aj neskér.

Okolo roku 1980 sa objavili sa prvé obrazovkové termi-

naly. Neboli to v3ak ploché obra-
zovky - ich hlbka bola asi 80 ¢cm
a zmestili sa na vacsi stol. Progra-
my sme mohli opravovat a ladit a
submitovat cez termindl. V roku
1982 bol vo VS SAV uvedeny do
prevadzky pocita¢ EC 1045. I1Slo o
kopiu pocita¢a IBM 370 a aj ope-
racny systém bol kompatibilny s
IBM. Uzivatelia mali pristup cez
termindly umiestnené vo VS SAV.
Spominam si Ze som tam stretaval
aj dnednych uzivatelov Aurela ako
napr. mlady kolega z FU SAV, dnes
prof. |. Stich. Velkou autoritou bol
pre mna aj L. Smréok z UACh SAV,
ktory sa najviac vyznal v operac-
nom systéme. Pocita¢ mal 4 MB
pamadte sa ovladal prikazmi jazy-
ka TSO (Time Sharing Option). Za-
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tial ¢o na pocitaci Siemens sa programy do pamati nahravali
postupne jeden za druhym, v pamati EC-¢cka mohlo byt viac
programov sucasne a striedavo sa im prideloval ¢as proceso-
ra. Rychlost vypoctu sa zvysila a ¢as ¢akania na vysledky sa
tak skratil.

V roku 1987 som odiSiel na 18 mesiacov do Japonska. Na
Tokijskej Univerzite som mal pristup k pocita¢u Hitachi, ktory
bol asi stokrat vykonnejsi ako nase EC-¢ko. Pocita¢ mal svoj
pokrocily operacny systém, avsak na moje prekvapenie
reagoval aj na mne zname prikazy TSO. Zrejme ich operacny
systém bol na hlbSej urovni tiez kompatibilny s IBM.
Spominam si, Ze som urobil velky dojem na japonskych
kolegov, ked som ovladal ich pocita¢ im nezndmym jazykom.
Po ndvrate z Japonska som sa vratil do socialistickej reality
reprezentovanej EC-¢kom. Tazko som znasal ten dramaticky
rozdiel vo vykonnosti. Nastala vSak vyznamna zmena - zacala
sa budovat pocitacova siet. Terminal k EC-cku sme mali aj na
nasom ustave, takze som uz nemusel chodit na termindl do
budovy VS SAV.

ZacCiatkom 9o-tych rokov sa na kratku dobu objavili
minipocitate SMEP. Velké sdlové pocitace, ktoré sa predtym
inStalovali do haly ako mensia telocvi¢ha sa teraz dali
umiestnit do beznej (stale vsak klimatizovanej) kancelarskej
miestnosti. Boli to képie pocitacov dnes uz zaniknutej
americkej firmy PDP. Vo VS SAV mali nainstalovany SMEP 4,
na nasom ustave sme neskor zakupili mensi model SMEP 3.
Pocitace sa rychlym tempom dalej zmensovali. Do mody prisli
pracovné stanice - workstation typu RISC. Dva takéto pocitace
(RISC IBM RS/6000 model 950 a model 550, 128 MB RAM)
boli nainStalované aj vo VS SAV a s menami Albert a Vincent
boli uzivatelom pristupné cez siet. Od roku 1992 som ich zacal
pouzivat na vedecké vypocty miesto uz odstaveného EC-cka.

Za zmienku stoja aj mikropocitate postavené na prvych
mikroprocesoroch. Boli to pocitace urené skdr na hranie ako
znamy Commodore, ZX-Spectrum, Atari ¢i v domacej Tesle
vyrobeny pocita¢ PMD-85. Programovali sa v jazyku BASIC. Na
nasom oddeleni Fyziky kovov sme si zaktpili Commodore 128
i PMD-c¢ko a pokusali sa ich pouzivat na jednoduché vedecké
Ucely. Napriklad spojenim PMD a malého televizora sa dal
spravit terminal na pristup k vykonnejsim pocitacom. Nakolko
mikropocitace sa vykonovo nevyrovnali pocitacom typu RISC
a na moje vedecké vypocty neboli pouzitlné, zaujimal som sa
o ne iba okrajovo.

V roku 1991 som na 6 rokov
odiSiel pracovat na Tech-
nische Universitat Wien do
skupiny prof. Hafnera. Vy-
pocty som robil na ich poci-
taCoch typu RISC. Zacal som
pouzivat e-mail a dnes uz
vSade rozsirene internetové
prehliadace. Prvy bol Mo-
zilla, neskor Netscape. Win-
dows Explorer prisiel az s
rozSirenim PC-Ciek.

V historii vypoctovej techniky

PC-cka iste zaujimaju
samstatnd  kapitolu. Ich
prichod moZino  oznacit

za fenomenalny. Pocitace
povodne vyvinula firma
IBM a hovorilo sa im IBM



PC. Neskor ich zacal vyrabat
cely rad firiem a vyrazne
zlacneli. UZ od pociatku boli
PC-¢ka velmi Ziadané. Prvé
PC-cko na SAV som videl
okolo roku 1985 v kanceldrii
susedného Ustavu. Za prvé
pocCitace boli ludia ochotni
platit neuveritelné peniaze.
Spominam si, Ze okolo
roku 1989 jeden kolega
si kupil 286-ku (procesor
Intel 80286) za 250 tis. KEs,
iny dal za novy model s
procesorom 80386 okolo
900 tis Kcs. Pripominam,
Zze koncom 8o-tych rokov
priemerné platy boli asi
3000 K¢s, €o bolo vtedy asi
100 USD, 2-izbovy byt v

paneldku stal asi 220 tis. K¢. O deformacii cien elektroniky v
socialistickom Ceskoslovesku sved¢i aj drobna historka este
z pobytu v Japonsku. Ked so svojmu profesorovi povedal, ze
som si doma kupil farebny televizor za cenu sedem nasobok
svojho platu tak v prvom momente pokyval hlavou Ze u nich
je to tiez podobné. Bolo to vsak nedorozumenie, v Japonsku
cena farebného televizora bola asi sedminou platu. Ked' sa
toto nedorozumenie vysvetlilo, Ze rozdiel v cene televizora a
priemerného platu u nas a v Japonsku je takmer 50 nasobny
zdalo sa mu to az Sokujuce tazko predstavitelné ako moze
fungovat spoloc¢nost, kde ludia musia, ¢i mézu si dovolit dat
za televizor tolko penazi.

Na nasom oddeleni Fyziky kovov sme kupovali prvy pocitac
typu IBM PC XT (s procesorom 8086) v roku 1987. ISlo uz o
starsi pocitac z druhej ruky. Vykon PC-¢iek a ich dostupnost
kazdoroc¢ne rychlo narastali. Prvy PC pocita¢ ¢o som mal na
svojom pracovnom stole bola 486-ka. Procesory vysSie ako
Intel 80486 sa zacali nazyvat Pentium. Od procesorov Pentium
4 som ich zacal vylu¢ne pouzivat na vedecké vypocty. Zo
sluzieb VS SAV sme v tom case vyuzivali rychle sietové
pripojenie. Toto rychle sietové pripojenie poskytované VS
SAV dodnes aj s kolegami velmi ocefiujeme.

Okolo roku 2000 sa objavilo paralelné pocitanie podla
protokolu MPI. Z pocitacov typu PC prepojenych rychlou sietou
sa zostavovali vypoctové klastre. Nakolko moja spolupraca s
Viedenskou univerzitou pokracovala aj po ndvrate z Viedne
vyuzival som na vypocty ich vypoctové klastre.

Moje vlastné vypoctové programy vsak neboli pisané pre
paralelny kod, takze istd dobu som si ich vyuzival na sucasny
beh viacerych uloh.

Rok 2000 bol v8ak zmenou aj v oblasti pouzivaného softvéru.
Na vypocty som zacal vyuzivat ako hlavny program program
VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package). Program bol
vyvijany v skupine prof. Hafnera, ktory bol aj drzitelom
licencie. Pre mna s tym skoncilo obdobie ked vsetky
vypoctové programy som si pisal sam. Dovtedy bol beznég,
ze fyzik bol zaroven programator vo Fortrane ¢i jazyku C.
Hovorilo sa, Ze jeden programator zvladne obsluhu kédu o
rozsahu max 15-20 tis. riadkov. Velké programy ako Gaussian
pre chemikov alebo VASP boli vyvijané kolektivom. VASP mal
vtedy uz asi 8o tis. riadkov kédu a bol vtedy uz pisany aj pre
paralelny kéd. Hlavnym vyvojarom program VASP bol mlady
doktorand prof. Hafnera, dnes uz profesor Georg Kresse. Je
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potesitelné, ze k vyvoju
neskor 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 institdcii.

Vykonnu vypoctovu techni-
ku si vyskumné skupiny ku-
povali do svojich oddeleni
na ustavoch. 15lo o vykonné
pracovné stanice alebo vy-
poctoveé 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 zdkona, priblizne
kazdé dva roky som si posta-
vil novl generdciu. Pocitace
boli stavané z beinych su-
Ciastok, takze to vyslo ovela
lacnejSie, pricom rychlostou
boli konkurencie schopné
komeré¢nym HPC klastrom,
ktoré si na svoje Ustavy za-
kapili 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 (3aj s pomocou

T. Bucka) 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  fundamentalnych
rovnic, podla ktorych
funguje nads svet. Na kazdej
dizkovej $kale sa vychadza
z inych rovnic. Mézu to
byt Newtonove pohybové
rovnice opisujuce pohyb
planét alebo méze ist o
rieSenie  mnohocasticovej
Schréedingerovej  rovnice
pre mnohoatémovy systém
akymi st 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
,poCitatovy  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
vypoCty 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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