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RNDr. Marián Krajčí, 
DrSc. pracuje na Fy-
zikálnom ústave SAV 
v oddelení Fyziky ko-

vov. Publikoval viac ako 100 
vedeckých prác. Podľa Web 
of Science alebo Google 
Scholar jeho Hirschov index 
charakterizujúci citačnú odo-
zvu na jeho práce je h=25. Vo 
svojich prácach sa zaoberal 
sa štruktúrou a vlastnosťami 
komplexných kovových zlia-
tin a kvázikryštálov. V po-
sledných rokoch sa zaoberá 
využitím povrchov kovových 
zliatin na katalýzu chemic-
kých reakcií. Hlavnou metó-
dou jeho výskumu sú prvo-
princípové výpočty.

Vedeckým výpočtom sa M. 
Krajčí venuje viac ako 30 rokov. 
S výpočtami začínal r. 1977 
ešte na sálových počítačoch 
akými boli Siemens 4004 v 
Mlynskej doline na UK alebo 
neskôr EC 1045 vo VS SAV. 
Dramatickou zmenou bol 
nástup osobných počítačov 
typu PC. Veľké výpočty sa na 
dlhší čas presunuli na ústavy 
SAV. Vďaka superpočítaču 
Aurel sa v posledných 
rokoch opäť vrátili do VS 
SAV. Zmena nastala aj vo 
využívaní softvéru. Kedysi si 
výpočtové programy užívateľ 
väčšinou písal sám, dnes sa 
prevažne používajú hotové 
licencované programové 
balíky. Nasledujúce riadky 
sú obzretím sa do nedávnej 
minulosti z pohľadu jedného 
užívateľa superpočítača 
Aurel a spomienky na 

OHLIADNUTIE 
DO

NEDÁVNEJ 
MINULOSTI112
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počiatky používania 
výpočtovej techniky. V 
závere sa zdôrazňuje význam 
výpočtových metód a 
výkonnej výpočtovej techniky 
pre vedecký výskum.

„S veľkým počítačom som sa 
prvýkrát stretol ako študent 
gymnázia v roku 1973. Boli 
sme s triedou na exkurzii vo 
Výpočtovom stredisku OSN 
na Dúbravskej ceste (dnes 
INFOSTAT). Išlo o sálový po-
čítač CDC 3300 v Bratislave 
nainštalovaný od roku 1968. 
Bol to počítač druhej generá-
cie postavený ešte na tran-
zistoroch. Moduly veľkosti asi 
pohľadnice osadené tranzis-
tormi a ďalšími súčiastkami 
boli zoradené v roštoch vypĺ-
ňajúcich veľké kovové skrine 
rozmiestnené v sále. Najzau-
jímavejší bol pohľad zo zadnej 
časti skrine, kde bola hrubá 
vrstva farebných drôtikov krí-
žom-krážom prepájajúca mo-
duly. Tento pohľad zanechal 
na mňa dojem, aké veľmi zlo-
žité zariadenie je počítač. Hoci 
dnes polovodičové procesory 
obsahujú aj miliardu súčiastok 
o tento názorný dojem zloži-
tosti výpočtovej techniky sme 
ukrátení. Zaujala ma aj kon-
zola cez ktorú komunikoval 
s počítačom operátor, žiadny 
displej, iba elektrický písací 
stroj.

Užívateľom počítača som 
sa prvýkrát stal na vysokej 
škole v roku 1977. Ako 
študent fyziky na vtedajšej 
ešte Prírodovedeckej fakulte 113

DIERNE ŠTÍTKY
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REVERZNÉ 
inžinierstvo

Slovenský počítač SMEP 
(vpravo), krorý vznikol 

podľa vzoru amerického 
PDP-11 (vľavo). Kedže 

neboli k dispozicií 
potrebné komponenty 
na vytvorenie totožnej 

dosky ako tej americkej 
(v strede dole), vývoj 

bol postavený prevažne 
na štúdiu používateľskej 

dokumentácie, 
takzvanom reverznom 

inžinierstve. Inými 
slovami, bolo to ako 
vyrobiť práčku podľa 

návodu na jej opravu.
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Univerzity Komenského (dnes FMFI) sme v treťom ročníku 
mali kurz programovania. Vtedy som dostal príležitosť 
napísať svoje prvé riadky programu v jazyku FORTRAN 
IV pre počítač Siemens 4004. Išlo o sálový počítač tretej 
generácie umiestnený vo výpočtovom stredisku Univerzity 
Komenského (ÚVTVŠ). Po skončení štúdia na PF UK a 
ročnej vojenskej službe som r. 1980 nastúpil na FÚ SAV, kde 
pracujem dodnes. S výpočtami sme vtedy naďalej chodili 
na Siemens. Programy pre sálové počítače boli na diernych 
štítkoch. Jeden riadok programu – jeden dierny štítok. 
Dierovače boli stolné zariadenia umiestnené na chodbách či 
už vo VS SAV alebo na chodbách ústavov. Neskôr som mal 
vlastný dierovač aj v svojej kancelárii na FÚ SAV. Balíčky 
diernych štítkov boli previazané gumičkou. Obdivne sme 
pozerali na pokročilejších programátorov s rozsiahlejšími 
programami, ktoré prenášali v krabici od diernych štítkov s 
kapacitou až 2000 štítkov. Balíčky či balíky diernych štítkov 
sa odovzdali na recepcii VS SAV a na druhý deň sme si prišli 
pre výsledok. Výsledok mal formu skladaných listov papiera 
formátu asi A3. Nazýval sa trochu nesprávne “listing”. 
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Listing obsahoval opis program a prípadné výsledky 
behu program. Nakoľko program si písal každý sám, 
dlhý proces bolo opravovanie chýb a ladenie programu 
než vôbec program začal niečo užitočné počítať. Často 
sa v balíku štítkov opravili iba 1-2 štítky a ten istý balík 
sa zase zaniesol na recepciu VS SAV a na druhý deň sa 
opäť vyzdvihol listing. Ladenie programu trvalo týždne 
niekomu aj mesiace. Ladenie a vývoj programu často 
trvalo dlhšie než samotný užitočný výpočet. Vedľajším 
produktom ladenia a aj jednoduchých výpočtov boli haldy 
listingov hromadiace sa v kancelárii každého užívateľa. 
Presnejšie údaje o výpočtovom výkone si nepamätám. 
Spomínam si však, že kapacita pamäte počítača bola 150 
kB a užívateľské programy mohli mať pridelených max. 
92 kB operačnej pamäte. Rýchlosť výpočtu nebola veľmi 
zaujímavá, nakoľko či výpočet bežal 10 sekúnd alebo 
hodinu, tak či tak sme výsledok na listingu dostali až na 
druhý deň a niekedy aj neskôr.

Okolo roku 1980 sa objavili sa prvé obrazovkové termi-

nály. Neboli to však ploché obra-
zovky – ich hĺbka bola asi 80 cm 
a zmestili sa na väčší stôl. Progra-
my sme mohli opravovať a ladiť a 
submitovať cez terminál. V roku 
1982 bol vo VS SAV uvedený do 
prevádzky počítač EC 1045. Išlo o 
kópiu počítača IBM 370 a aj ope-
račný systém bol kompatibilný s 
IBM. Užívatelia mali prístup cez 
terminály umiestnené vo VS SAV. 
Spomínam si že som tam stretával 
aj dnešných užívateľov Aurela ako 
napr. mladý kolega z FÚ SAV, dnes 
prof. I. Štich. Veľkou autoritou bol 
pre mňa aj L. Smrčok z ÚACh SAV, 
ktorý sa najviac vyznal v operač-
nom systéme. Počítač mal 4 MB 
pamäte sa ovládal príkazmi jazy-
ka TSO (Time Sharing Option). Za-
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tiaľ čo na počítači Siemens sa programy do pamäti nahrávali 
postupne jeden za druhým, v pamäti EC-čka mohlo byť viac 
programov súčasne a striedavo sa im prideľoval čas proceso-
ra. Rýchlosť výpočtu sa zvýšila a čas čakania na výsledky sa 
tak skrátil.

V roku 1987 som odišiel na 18 mesiacov do Japonska. Na 
Tokijskej Univerzite som mal prístup k počítaču Hitachi, ktorý 
bol asi stokrát výkonnejší ako naše EC-čko. Počítač mal svoj 
pokročilý operačný systém, avšak na moje prekvapenie 
reagoval aj na mne známe príkazy TSO. Zrejme ich operačný 
systém bol na hlbšej úrovni tiež kompatibilný s IBM. 
Spomínam si, že som urobil veľký dojem na japonských 
kolegov, keď som ovládal ich počítač im neznámym jazykom. 
Po návrate z Japonska som sa vrátil do socialistickej reality 
reprezentovanej EC-čkom. Ťažko som znášal ten dramatický 
rozdiel vo výkonnosti. Nastala však významná zmena – začala 
sa budovať počítačová sieť. Terminál k EC-čku sme mali aj na 
našom ústave, takže som už nemusel chodiť na terminál do 
budovy VS SAV. 

Začiatkom 90-tych rokov sa na krátku dobu objavili 
minipočítače SMEP. Veľké sálové počítače, ktoré sa predtým 
inštalovali do haly ako menšia telocvičňa sa teraz dali 
umiestniť do bežnej (stále však klimatizovanej) kancelárskej 
miestnosti. Boli to kópie počítačov dnes už zaniknutej 
americkej firmy PDP. Vo VS SAV mali nainštalovaný SMEP 4, 
na našom ústave sme neskôr zakúpili menší model SMEP 3. 
Počítače sa rýchlym tempom ďalej zmenšovali. Do módy prišli 
pracovné stanice - workstation typu RISC. Dva takéto počítače 
(RISC IBM RS/6000 model 950 a model 550, 128 MB RAM) 
boli nainštalované aj vo VS SAV a s menami Albert a Vincent 
boli užívateľom prístupné cez sieť. Od roku 1992 som ich začal 
používať na vedecké výpočty miesto už odstaveného EC-čka.

Za zmienku stoja aj mikropočítače postavené na prvých 
mikroprocesoroch. Boli to počítače určené skôr na hranie ako 
známy Commodore, ZX-Spectrum, Atari či v domácej Tesle 
vyrobený počítač PMD-85. Programovali sa v jazyku BASIC. Na 
našom oddelení Fyziky kovov sme si zakúpili Commodore 128 
i PMD-čko a pokúšali sa ich používať na jednoduché vedecké 
účely. Napríklad spojením PMD a malého televízora sa dal 
spraviť terminál na prístup k výkonnejším počítačom. Nakoľko 
mikropočítače sa výkonovo nevyrovnali počítačom typu RISC 
a na moje vedecké výpočty neboli použitľné, zaujímal som sa 
o ne iba okrajovo. 

V roku 1991 som na 6 rokov 
odišiel pracovať na Tech-
nische Universität Wien do 
skupiny prof. Hafnera. Vý-
počty som robil na ich počí-
tačoch typu RISC. Začal som 
používať e-mail a dnes už 
všade rozšírene internetové 
prehliadače. Prvý bol Mo-
zilla, neskôr Netscape. Win-
dows Explorer prišiel až s 
rozšírením PC-čiek.

V histórii výpočtovej techniky 
PC-čka iste zaujímajú 
samstatnú kapitolu.  Ich 
príchod možno označiť 
za fenomenálny. Počítače 
pôvodne vyvinula firma 
IBM a hovorilo sa im IBM 116
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PC. Neskôr ich začal vyrábať 
celý rad firiem a výrazne 
zlacneli. Už od počiatku boli 
PC-čka veľmi žiadané. Prvé 
PC-čko na SAV som videl 
okolo roku 1985 v kancelárii 
susedného ústavu. Za prvé 
počítače boli ľudia ochotní 
platiť neuveriteľné peniaze. 
Spomínam si, že okolo 
roku 1989 jeden kolega 
si kúpil 286-ku (procesor 
Intel 80286) za 250 tis. Kčs, 
iný dal za nový model s 
procesorom 80386 okolo 
900 tis Kčs. Pripomínam, 
že koncom 80-tych rokov 
priemerné platy boli asi 
3000 Kčs, čo bolo vtedy asi 
100 USD, 2-izbový byt v 

paneláku stál asi 220 tis. Kč. O deformácii cien elektroniky v 
socialistickom Českoslovesku svedčí aj drobná historka ešte 
z pobytu v Japonsku. Keď so svojmu profesorovi povedal, že 
som si doma kúpil farebný televízor za cenu sedem násobok 
svojho platu tak v prvom momente pokýval hlavou že u nich 
je to tiež podobné. Bolo to však nedorozumenie, v Japonsku 
cena farebného televízora bola asi sedminou platu. Keď sa 
toto nedorozumenie vysvetlilo, že rozdiel v cene televízora a 
priemerného platu u nás a v Japonsku je takmer 50 násobný 
zdalo sa mu to až šokujúce ťažko predstaviteľné ako môže 
fungovať spoločnosť, kde ľudia musia, či môžu si dovoliť dať 
za televízor toľko peňazí. 

Na našom oddelení Fyziky kovov sme kupovali prvý počítač 
typu IBM PC XT (s procesorom 8086) v roku 1987. Išlo už o 
starší počítač z druhej ruky. Výkon PC-čiek a ich dostupnosť 
každoročne rýchlo narastali. Prvý PC počítač čo som mal na 
svojom pracovnom stole bola 486-ka. Procesory vyššie ako 
Intel 80486 sa začali nazývať Pentium. Od procesorov Pentium 
4 som ich začal výlučne používať na vedecké výpočty. Zo 
služieb VS SAV sme v tom čase využívali rýchle sieťové 
pripojenie. Toto rýchle sieťové pripojenie poskytované VS 
SAV dodnes aj s kolegami veľmi oceňujeme.

Okolo roku 2000 sa objavilo paralelné počítanie podľa 
protokolu MPI. Z počítačov typu PC prepojených rýchlou sieťou 
sa zostavovali výpočtové klastre. Nakoľko moja spolupráca s 
Viedenskou univerzitou pokračovala aj po návrate z Viedne 
využíval som na výpočty ich výpočtové klastre. 

Moje vlastné výpočtové programy však neboli písané pre 
paralelný kód, takže istú dobu som si ich využíval na súčasný 
beh viacerých úloh.

Rok 2000 bol však zmenou aj v oblasti používaného softvéru. 
Na výpočty som začal využívať ako hlavný program program 
VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package). Program bol 
vyvíjaný v skupine prof. Hafnera, ktorý bol aj držiteľom 
licencie. Pre mňa s tým skončilo obdobie keď všetky 
výpočtové programy som si písal sám. Dovtedy bol bežné, 
že fyzik bol zároveň programátor vo Fortrane či jazyku C. 
Hovorilo sa, že jeden programátor zvládne obsluhu kódu o 
rozsahu max 15-20 tis. riadkov. Veľké programy ako Gaussian 
pre chemikov alebo VASP boli vyvíjané kolektívom. VASP mal 
vtedy už asi 80 tis. riadkov kódu a bol vtedy už písaný aj pre 
paralelný kód. Hlavným vývojárom program VASP bol mladý 
doktorand prof. Hafnera, dnes už profesor Georg Kresse. Je 

117
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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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