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Nastastie som pracovala len s niektorymi ¢astami tohto kodu.
Prof. Noga mi poskytol potrebné inStrukcie a odporucania
ako vsetko spravit ¢o najlepSie a najjednoduchsie. Ked som
mala tazkosti, pomahal a viedol ma Lukds Demovic. Vdaka
nemu som ziskala schopnosti a zru¢nosti s MPI. Tiez mi ukazal
ako pracovat s vypoctovymi klastrami ako s tym v Ziline. Na
tak zlozitom projekte som eSte nikdy som nerobila @ som im
obom velmi vdacna.

OB: Mojou Ulohou bolo prispdsobit kniznicu libint C pre
metddu Hartree-Fock v kvantovej chémii pre Spark, spustit
zatazové testy a optimalizovat ju. Najprv sme ale mali
implementovat tento kéd v multiplatformovom jazyku Scala,
ktory pouziva mnoho funkénych metdéd a transformadcii,
na ktoré sa spolieha aj Spark. Lukd$ Demovi¢ mi pomohol
nastavit vela potrebnych ndastrojov a usSetril mi vela casu.
Michal potom nacrtol plan dalsej cinnosti a odporucil mi
uzitocné priklady inych implementacii metédy Hartree-Fock.
Nevyhodou pouzivania tychto novych metdd bolo, Ze som
vsetky svoje otazky ohladom Scaly a Sparku musel smerovat
na Michala. Luk3$ mi tiez pomohol s odstrafnovanim chyb, 3j
ked's tymito nastrojmi nema skuisenosti.

Cielom projektu bolo vypocitat vlastnosti nanotrubic
pomocou Spirdlovej symetrie. Implementacia je zalozena
na formulacii v dvojrozmernom recipronom priestore,
kde jeden rozmer je spojity a jeden diskrétny. Na vypocet
pasovych Struktdr sa pouzivaju metddy kvantovej chémie
nezavislych castic, ako Hartee-Fock, DFT alebo jednoduchy
post Hartree-Fock MP2. MPI paralelizacia umoznuje velmi
presné vypocty pasovych Struktdr nanotrubic na viacerych
nédoch s rozdelenou pamatou. K dispozicii teraz mame nové
moznosti velmi presnych vypoctov energii a pasovych struktur
s dobrou schopnostou predvidat a pasovou topoldgiou, ktorej
interpretacia je omnoho transparentnejSia ako pri jedno
priestorovych pristupoch. Vysledky umoznia pouzivat tento
projekt ako Standardny nastroj na in silico dizajn. Kéd ale stale
potrebuje viac paralelizacie a hlavne optimalizacie.

OB: Aj ked sme nanestastie nestihli tolko, kolko sme
planovali, podarilo sa ndm vyznamne pokrocit v rieSeni
problému. Najprv som prepisal C implementaciu libint v Scale
pomocou jej vypoctovej kniznice Breeze. Nastroj Breeze sme
zvolili lebo jeho operdacie su zdkladom Sparkovej kniznice
strojového ucenia Mlib. Ked sa ndm ju podarilo spustit pre

malé bazy, zacali sme ju adoptovat pre Spark. To znamenalo,
Ze sme zacali viac pouzivat funkénu €ast jazyku Scala, ktory
nativne obsahuje mnoho datovych transformacii, ktoré su aj
sucastou Sparku. Nakoniec sa ndm podarilo vytvorit verziu,
ktorad fungovala pre molekulu H O v malej baze. Zatial sa
nam nepodarilo vyriesit to, Ze kod produkuje rozdielne
energie pre vdc¢Sie bazy. Michal a jeho Phd Student Miro na
tom budu dalej pracovat a isto sa im podari dosiahnut, aby
kod Skaloval spravne. Algoritmus by potom mal fungovat
spravne aj pre velké bazy. Aj ked by som to rad dokoncil
osobne, som spokojny s pokrokom, ktory sme dosiahli
a s nastrojmi, ktoré som sa naucil pouzivat a urcite vyuzijem
vo svojej buducej kariére.

No... z toho ¢o som videla ma Slovensko Uzasne krasnu
prirodu. A Zivot v Bratislave je uvolneny, ¢o mi pomohlo,
lebo prvykrat v Zivote som musela celé leto pracovat.
Dalsou vyhodou je, 7e sa viade da dostat peso za kratku

dobu. Bratislava je tiez blizko
dalSich Eurépskych hlavnych
miest, kam sa da cestovat
cez vikendy. Vo vypoctovom
stredisku sa mi pacilo, vsetci
tam boli mili a veseli a snazili
sa, aby som sa citila dobre.
Povodili nds s Oisinom aj po
Bratislave. Lukas mi na leto
dokonca pozical svoj bicykel.
Nemozem sa na ni¢ stazovat
a som velmi vdacna, lebo byt
cudzincom v novom meste
moéze byt tazké, hlavne
ak nerozprdvate jazykom
domacich.

OB: V Bratislave sa mi pacilo.
Je velmi energicka a plnd mla-
dych ludi. Nechybalo mi Sedi-
vé irske leto a bolo prijemné
ist von bez velkého minania.
Bratislava ma eSte jednu vy-
hodu, kedZe susedi s dalSimi
velkymi Eurépskymi mesta-
mi. Je jednoduché spravit si
kratky vylet do Viedne alebo
Budapesti. Vsetci v praci boli
ku mne a Katerine velmi mili
a letnd opekacka bola vy-
nikajucim ukoncenim nasho
vyskumného pobytu. V praci
som spoznal dalSieho silné-
ho Sachového hraca, Jozefa
Federica, s ktorym sme odo-
hrali niekolko rychlych partii.
Celkovo sa mi toto leto vel-
mi pacilo, vela som sa naucil,
nasiel som novych kamara-
tov a navstivil som niekolko
skvelych miest.

Dakujeme za rozhovor
a prajeme vam do

buddcnosti vela nielen
pracovnych dspechov.
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Poprosim vas na zaciatok o kratke predstavenie. Kde a aky
odbor ste Studovali a aka je vasa Specializacia?

ARB: Voladm sa Adridn Rodriguez-Bazaga a som Spanielsky
pocitacovy vedec Specializujuci sa na algoritmy, umelu inteli-
genciu a vypoctovu tedriu. Momentdlne Studujem magister-
sky program v odbore inovacia a vyskum Specializovany na
strojové ucenie a datovu vedu.

Pracujem ako vyskumnik v oddeleni vied o Zivote Barcelonskej
univerzity, v superpocitacovom centre. Spolupracujem na
vyskumnom projekte v odbore datovej vedy a spracovania
prirodzenych jazykov. Snazim sa analyzovat evollciu
bioinformatiky v poslednom storoci s pouzitim novatorskych
postupov ktoré vyzaduju techniky strojového ucenia ako
latentnd Dirichlet Allokaciu a zoskupovacie techniky ako
spektralne zoskupovanie.

AN: Volam sa Andreas Neophytou a pochadzam z Birmin-
ghamu v Anglicku, kde Studujem prirodné vedy. Mojou Spe-
cializaciou je chémia a biochémia a ako vedI|ajsi smer studu-
jem informatiku, ktord mi otvorila branu k HPC a vedeckym

vypoctom. Aktudlne som Stu-
dentom magisterského Studia
na University of Birmingham
a pracujem na projekte vy-
skumu energii krystalovych
Struktar. V ramci projektu sa
venujem aplikacii optimali-
zacnych metdéd na semiem-
pirické modely malych orga-
nickych molekdl za ucelom
ndjdenia ich energeticky naj-
nizSich Struktar.

Ako ste sa dozvedeli o akcii
Summer of HPC organizované
PRACE a ¢o vas viedlo k roz-
hodnutiu zapojit sa a vybrat
si prave nas - Vypoctové
stredisko SAV?

ARB: O Summer of HPC som
sa dozvedel lebo mi o nom

povedal ucitel z mojej predchadzajucej university a rozhodol
som sa zucastnit, lebo to bola vynikajluca prilezitost ziskat
skusenosti s vysokovykonnym pocitanim. Vybral som si
Slovensku akadéemiu vied, lebo jeden z projektov vyzadoval
znalosti a pouzivanie nastrojov, ktoré uz poznam, ako Apache
Spark.

AN: O programe som sa dozvedel od kolegu, doktoranda, na
univerzite. Nakolko boli moje skusenosti s HPC minimalne,
vyuzil som tdto moznost ziskat skusenosti ,z prvej ruky”,
Ci uz z oblasti prace so superpocitatmi ako aj paralelnym
programovanim. Vybral som si Vypoctové stredisko SAV
kvoli projektu, ktory predkladalo. Bol to jediny projekt, ktory
zahfnal aplikovanie HPC na problémy suvisiace s chémiou.

Mbzete nas blizgie oboznamit s priebehom projektu?

ARB: Moj projekt postupoval celkom dobre, podarilo sa
nam dosiahnut niekolko cielov a objavit nové spdsoby ako
kracovat v dalSom vyskume. V spolupraci pokracujeme
aj po skonceni SoHPC a nds konecny ciel je spolu napisat

v presnych vypoctoch pasovej Struktiry nanotrubiek pre
vypoctové systémy typu klaster” tj. na samostatné
ypoctové uzly. Vystup projektu bol v zdsade v sulade so
zadanim, napriek velkosti a zlozitosti paralelizovaného
programu, ktoré predcili moje obavy a oc¢akavania.

Akd uloha vam bola pridelend? Mali ste komplikacie so
zadanim, alebo sa vam ju bez problémov podarilo vyriesit?

ARB: Nasim hlavnym cielom bolo skombinovat vyhody p6-
vodnych MPI pristupov s nastrojmi na spravovanie velkych
dat. Snazili sme sa prekonat rozpor medzi HPC a velkymi da-
tami a zistit, ¢i sa bezne pouZivané nastroje na spravu vel-
kych dat daju pouzit aj pri rieSeni HPC uloh porovnanim dvoch
vypoctovych ramcov implementovanych na komoditnych
klastrovych architektarach. Porovndvali sme Apache Spark Big
Data ramec implementovany v programovacom jazyku Scala
s tradicnymi pristupmi ako pouzivanie modelu distribuovane;j
pamadte s MPI na distribuovanom suborovom systéme HDFS
(Hadoop Distributed File System) a nativnymi C kniznicami,
ktoré vyuzivaju vyhody tohto suborového systému. Zvolili
sme K-stredovy zoskupovaci algoritmus, ktory bol spusteny
na datovych mnozinach réznych velkosti a porovndvali sme

Adrian Rodriguez-
Bazaga je
Studentom
magisterského
programu na
Barcelonskej
univerzite
Specializujuci sa
na algoritmy,
umelu inteligenciu
a vypoctovu teériu.
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vypoctovy ¢as a odolnost voci
porucham oboch postupov.

AN: Zadanie projektu bolo od
zaCiatku jasné, ¢o vsak ne-
znamena, ze projekt ako taky,

OBRAZOK:

Znazornenie
jednotlivych iteracii
K-means algoritmu
na hladanie centier
klastrov s pouZzitim
modelovych dat.

bol jednoduchy! Napriek tomu
som sa s nim vysporiadal, 3j
ked som bol ob¢as v pochyb-
nostiach.

Kto boli vasi Skolitelia? Boli
napomocni pri rieseni?

ARB: Mojim Skolitelom bol
doc. Mgr. Michal Pitondak, PhD.
a naozaj mi velmi pomohol
S mojou pracou. Poskytol mi
mnoho novych informacii,
snazil sa odpovedat na
vsetky moje pochybnosti
a daval pozor, aby sa projekt
vyvijal spravne. Je to nielen
vynikajuci  vyskumnik, ale
aj skvely clovek, s ktorym
momentdlne pracujem na
rozsireni  vysledkov, ktoré
sme dosiahli po¢as SoHPC.

AN: Mojim Skolitelom bol prof. Jozef Noga. Pocas projektu bol
extrémne napomocny a pochybujem, Ze by som bol schopny
projekt dotiahnut do UspeSného konca bez jeho pomoci.
Napomocnymi boli aj ostatni kolegovia z Vypoctového
strediska SAV, ktori mi pomahali nie len s projektom, ale mi
sprijemnovali cely letny pobyt.
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Uplatnite do buddcna vysledky a informdcie, ktoré ste ziskali
pocas skolenia?

ARB: Vedomosti ziskané poc¢as SoHPC samozrejme vyuZivam
v kazdodennej praci, lebo rieSim velmi zlozité ilohy s pomocou
HPC tehnolégii. Vdaka SoHPC som s HPC prostredim ziskal
mnozstvo uzitocnych skisenosti.

AN: Samozrejme! lhned po ndvrate som vyuZil novo-
nadobudnuté vedomosti o MPI paralelizme pri programovani,
ktoré je sucastou projektu, na ktorom aktualne pracujem.

Ako by ste celkovo zhodnotili vase pdsobenie vo VS SAV
pocas dvojmesacnej stazi.

ARB: Vo vseobecnostibol mdj pobyt velmi dobry. Samozrejme
vSade dobre, doma najlepsie, ale nemo6zem sa stazovat. Ludia
boli velmi mily a som velmi spokojny so svojim vyberom
destinacie.

AN: Pobyt na Vypoctovom stredisku SAV som si naozaj uzil.
Ak by som ho mal ohodnotit bodovo, dal by som mu osem
bodov z desiatich (dva body som strhol kvéli dazdivému

pocasiu!). Naozaj neviem, ¢o by bolo potrebné vylepsit na
zvysenie kvality pobytu.

Bola to vasa prva navsteva Slovenska, Bratislavy?

ARB: Ano, prvykrat v Zivote som bol v Bratislave, dokonca aj
vo vychodnej Eurépe. Je to velmi pekné mesto s mnozstvom
historickych monumentov.

AN: Bola to moja prva navsteva Slovenska a velmi som si
to tu uzil. Ludia su priatelski, zazil som vela zaujimavych
rozhovorov s ,cudzincami” cestou autobusom do prace.

Podarilo sa vam navstivit nejaké pamiatky? Vratili by ste sa
eSte naspat, ale uz ako turisti?

ARB: Navstivili sme niekolko zaujimavych miest ako
Bratislavsky zamok, prezidentsky paldc a jeho zdhradu. Tiez
si pamatam sochu Cumila v starom meste, bola velmi vtipna.
V Bratislave je eSte vela inych zaujimavych miest a rdd by
som sa jedného dna vratil, aby som si ich pozrel aspon ako
turista.

AN: Pocas pobytu som mal moznost navstivit niekolko
zaujimavych miest v Bratislave ako aj zavitat do susednych
velkomiest (Vieden a Budapest). Vrcholom pobytu, z tohto
hladiska, bol vylet na lodkach na Malom Dunaji s kolegami
z VVypoctového strediska SAV. Urcite planujem Slovensko opat
navstivit, nakolko sa mi na mnohé zaujimavé miesta, ako
napriklad Vysoké Tatry, dostat nepodarilo.

Andreas
Neophytou
Studuje chémiu

a biochémiu a ako
vedIajsi smer
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Studentom
magisterskoho
Studia na
Birminghamskej
univerzite, kde
pracuje na projekte
vyskumu energii
krystalovych
Struktar.
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