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Uvodne slove
redakcie

Vazene Citatelky a Citatelia, vazeni pouzivatelia
a priaznivci HPC,

po dlhSom ¢ase sa vam prihovarame prostrednictvom ¢asopisu
HPCFocus. Od posledného vydaniasav oblastivysokovykonného
pocitania na Slovensku udiali viaceré zmeny. Niektoré mozno
ostali nepovsimnuté, niektoré mali vacsi ohlas v médiach, no
verime, Ze maju potencial nas a celt slovenskd HPC komunitu
posuvat vpred.

V aprili 2021 sme uzavreli Gspesny projekt SIVVP, vdaka ktorému
sme obstarali @ v roku 2012 sprevadzkovali prvy slovensky
superpocita¢ Aurel, ako aj dalSie vypoctové klastre v Bratislave,
Ziline, Kosiciach a Banskej Bystrici. Na tomto mieste chceme
Uprimne podakovat vsetkym nasSim partnerom, ktori sa na
projekte podielali: Zilinska Univerzita, Slovenska Technicka
Univerzita v Bratislave, Technicka Univerzita v Kosiciach, Ustav
experimentalnej fyziky SAV v Kosiciach, Ustav informatiky
SAV v Bratislave, Univerzita Mateja Bela v Banskej Bystrici.
Projekt SIVVP, ktory znamenal vykonnostny a kapacitny skok
v moznostiach vysokovykonnych vypoctov na Slovensku ma
uctyhodnych 145 vystupov vo forme odbornych vedeckych
publikacii nasich pouzivatelov. Moznost vyuzivat Aurela, ako
aj dalSiu infrastruktaru SIVVP, véak mali z povahy projektu len
vedecké a vyskumné timy z verejnych slovenskych univerzit
a Slovenskej akadémie vied.

Jednou zo spominanych zmien je, Zze ulohu institucie, ktord
bude sluzit ako prvy kontakt pre zdujemcov o HPC, preberie
postupne Narodné kompetencné centrum pre HPC (NCC). A to
sa okrem sluzieb pre akademicky sektor bude zameriavat aj na
BN 978-80-89871-07-0 spolvuprlélgu S _malymi a stre,dnymi podnikmi, firmami z priemyslu
ISSN 27999090 a Instituciami verejnej spravy.
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Narodné kompeten¢né centrum pre HPC je stc¢astou Eurépskej
siete 33 kompetencnych centier a vzniklo v rdmci projektu
EuroCC. Nase Uusilie bude smerovat k zvySovaniu povedomia
o HPC na Slovensku, ako aj rozSirovaniu kompetencii v oblastiach
vysokovykonného pocitania, vysokovykonnej datovej analytiky
(HPDA), strojového ucenia (ML) a umelej inteligencie (Al). Do
portfélia nasich sluzieb teda budu patrit vzdeldvacie kurzy
a seminare, konzultdcie a poradenstvo pri implementacii
HPC rieSeni, ¢i pilotnych projektoch.

Otvaranie a rozsirovanie slovenskej HPC komunity vnimame ako
vyznamny krok v kontexte Digitalnej transformacie a prechodu
na Priemysel 4.0. Vyuzivanie HPC+ nastrojov v podnikani
a priemysle, no i vo verejnej sprave a vede prispeje k naplianiu
a zvysSovaniu inovacného potencidlu na Slovensku.

Pocas uplynulych mesiacov na Slovensku vzniklo aj Narodné su-
perpocitacové centrum (NSCC), ktoré ako zdruzenie akademic-
kého, sukromného i statneho sektora bude formovat doteraz
chybajlicu a zaroven velmi potrebnu narodnu viziu a stratégie
v oblasti rozvoja a podpory HPC. UZ dnes sa do slovenského PI3-
nu obnovy a rozvoja podarilo presadit vyclenenie prostriedkov
na novy superpocitac, ktorého vybudovanie je jednym z cielov
NSCC v najblizSich rokoch.

Kym sa vSak vizie a plany podari pretavit do realnych projektov
a ,Zeleza”, uvedomujeme si nevyhnutnost rozvoja slovenske;j
HPC infrastruktary v krdtkodobom horizonte. V ramci operacné-
ho programu Integrovana infrastruktura (OPIl) sa nam podarilo
ziskat prostriedky na obstaranie novych vypoctovych kapacit,
ktoré by sme radi uviedli do prevadzky uz zaciatkom buduceho
kalendarneho roka.

Vazené citatelky a Citatelia, difame, Ze sa nam podari avizované
zmeny realizovat tak, aby sme vam mohli ponuknut aj nadalej
kvalitné sluzby a podporu. UrCite ocenime vasSu spatnu vazbu
a budeme radi, ak sa slovenska HPC komunita bude nadalej
rozvijat a ak budete spolu s nami jej aktivnou stcastou.

Strana o4 - 27

HPC

Rozhovor o vzniku Narodneho superpocitacoveho centra,
¢lanky o projekte EUROCC, do ktorého sa zapojilo CSC SAVY,
o kupe novej HPC infrastruktiry ¢i o projekte EUROHPC JU.

Strana 26 - 53

APLIKACIE V PRAXI

Clanky oslovenych uzivatelov superpo¢ita¢a AUREL: prof. lvan
Stich, DrSc., Ing. Eva. Scholtzova, CSc. a Ing. Michal Hricovini,
PhD.; ako i zaujimavy ¢ldnok od timu odbornikov zo SHMU
pripravujucich predpovede pocasia.

Strana 54 - 63
POPULARIZACIA HPC

Stat, v krorej sa docitate o aktivitach, ktoré pre vas pripravuje
NCC, NSCC, CSC SAV a VS SAV v spolupraci s PRACE.

Agentira
Ministerstva Skolstva, vedy, vyskumu a $portu SR
pre Strukturalne fondy EU

Eurépska tnia NV Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku
oty fond reonsineho oo K aL Projekt je spolufinancovany zo zdrojov ES
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Narodne

superpocitacove

cenkrum

ROZHOVOR

S LUKASOM DEMOVICOM

A RADOSLAVOM REPOM

18. novembra 2020 vznik-
lo Narodné superpocitacové
centrum (NSCC), ktoré by na
Slovensku malo zastreSovat
vsetky HPC aktivity. Predpo-
klada sa, ze bude uzko spo-
lupracovat s Narodnym kom-
petencnym centrom pre HPC,
podporovat vzdeldvanie a
investicie do rozvoja HPC na
Slovensku a prevadzkovat
narodnd HPC infrastruktiru.
Clenmi tohto zdruZenia su
zastupcovia sukromného 3j
Statneho sektora. Stat v NSCC
zastupuju Slovenskd akadé-
mia vied a Ministerstvo in-
vesticii, regiondlneho rozvoja
a informatizacie Slovenskej
republiky (MIRRI SR), suk-
romny sektor zastupuje zdru-
Zenie 14Dl (Innovations for Di-
gital Infrastructure), ktorého
zakladajacimi ¢lenmi su spo-
lo¢nosti Towercom, PosAm,
IPM group a Tachyum. Jed-

nym z cielov NSCC je aj vybu-
dovanie nového superpocita-
¢a s unikatnym hardvérovym
rieSenim spolo¢nosti Tachy-
um, ktory by sa vykonnostne
radil medzi eurépsku Spicku.
O NSCC sa rozprdvame s ¢len-
mi jeho spravnej rady PhDr.
Radoslavom Repom (MIRRI)
a Mgr. Lukdsom Demovicom,
PhD. (SAV).

NSCC je unikatne spoje-
nim Statneho, sukromného
a akademického sektora.
Ako a kedy vobec vznikla
myslienka zaloZit narodné
centrum, ktoré by sa veno-
valo prave vysokovykonné-
mu pocitaniu?

RR: S myslienkou prepojit
vsetky tri sektory v rdmci
osobitnej platformy s vlast-
nou subjektivitou prisli pred
dvomi rokmi zdstupcovia
sekcie digitdlnej agendy na
dneSnom MIRRI, teda aj ja,
ako generdlny riaditel tejto
sekcie. V minulosti som pra-
coval v Bruseli prave s eu-
ropskou digitalnou agendou.
Navrhoval som teda, aby

sme vytvorili vlastny subjekt, ktorého ¢lenovia by priniesli do
spolo¢ného projektu vyssiu pridant hodnotu, a to kazdy za
oblast v ktorej ma jednak kompetencie a zaroven zru¢nosti.
Konkrétne MIRRI ako partner, ktory je zodpovedny za nego-
cidciu aj implementaciu eurdpskych digitalnych politik, SAV
s Centrom spolo¢nych ¢innosti SAV ako partner zodpovedny
za doterajSiu prevadzku narodnej HPC infrastruktary a zdru-
Zenie 14Dl vratane spolo¢nosti Tachyum s vyznamnych ino-
vacnym potencidlom. Spojenie tychto partnerov s vytvoreny-
mi medzindrodnymi aj domacimi kontaktmi a s jasnym cielom
realizacie indikovaného projektu vysokovykonného superpo-
¢itata ma tym padom zabezpeenu dostatocnd motivaciu
a smerovanie. DolezZita je tiez politicka podpora projektu, kto-
ra je takto garantovana uroviou podpredsedu vlady, ako aj
vladnymi materidlmi. Treba tiez dodat, Ze spojenie typu triple
helix, kde sa prelina spolupraca akademického, sikromného
aj verejného sektora v oblasti rozvoja digitalnej ekonomiky
zadefinovala po prvy krat Stratégia digitdlnej transforma-
cie Slovenska 2030 a jej akény plan. Podobné prepojenia uz
vznikli, resp. vznikaju aj v oblasti digitdlneho vzdeldvania,
umelej inteligencie, kvantovej infrastruktury a dalSich.

Ako dosial hodnotite spolupracu tychto troch sektorov a aké
st ich Ulohy v réamci NSCC?

RR: Mézem potvrdit, Ze spolupradca je pracovna a korektna.
Ked komunikujete tému, ktora je v prostredi Slovenska vyso-
ko inovativna a jej uplatnenie prekracuje hranice krajiny, vidy
narazite na otdzky ohladom zmysluplnosti a opodstatnenos-
ti daného rieSenia pre vedu, pre podniky, pre Slovensko ako
také. Netvrdim preto, Ze vzdjomné strategické ¢i operativne
debaty medzi partnermi, ktoré si pomerne ¢asté, nemaju aj
sebe vlastnu dynamiku, avsak hodnotim ich kladne, kedZe sa
nam vzdy podari najst kompromisné a pre vsetky strany vy-
hodné rieSenie. Prirodzene sa stava, Ze partneri sa dostanu
aj do argumentacnej opozicie, ¢o vychadza aj s ich logického
nastavenia, kedy proti sebe stoja Uplne odliSné svety, napr.
verejny vs. sukromny sektor alebo aj akadémia, avsak pod-
statny je vysledok, ktory bude postaveny na pravnej istote,
jasnych pravidlach a zaroven udrzatelnom realizaénom mo-
deli. Ak sa nam ho podari zadefinovat, nebojim sa prehlasit,
ze vysokovykonny pocita¢ dobudujeme. NajblizSim krokom
je studia uskutocnitelnosti, ktord takejto ambicii da zaroven
ekonomicky raison d‘étre.

Mame zadefinovany a schvaleny ro¢ny pracovny program,
ktory realizujeme. Najvacsi zaber si doteraz vyziadala praca

_

Lukas Demovic
poésobi ako
riaditel Centra
spolo¢nych
cinnosti SAV

a predseda
spravnej rady
NSCC.
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na Plane obnovy a odolnosti, ako aj identifikacia a vyhodno-
covanie vhodnosti zapadjania sa do cezhrani¢nych projektov
na rozvoj superpocitacovej infrastruktdry a budovania ich ka-
pacit. NSCC je okrem iného délezité vnimat ako sty¢ny bod
SirSej siete eurdpskych superpocitacovych centier, ¢o samo
so sebou prindsa mnozstvo expertnych vyziev a tloh. Ludské
kapacity timu NSCC su zatial velmi obmedzené, ¢o bol zaroven
inicidlny plan s cielom racionalizacie finan¢nych prostriedkov
na prevadzku. Primarne sa do prace zapajali odborné aj ma-
nazérske kapacity MIRRI, SAV aj 14DI. Od aprila v NSCC pracuje
jeden odborny zamestnanec, ktory ma na starosti najma ope-
rativu. Coskoro pribudne dalsi.

LD: Ja len doplnim, Ze NSCC je novovzniknuta pravnickd oso-
ba, a tak bolo potrebné na rozbeh nielen vybavit vsetky po-
trebné dokumenty, ale hlavne nastavit si vnitorné pravidla
a postupy kooperacie vsetkych troch zakladajucich ¢lenov. A
samozrejme, nejaku dobu trvd, kym sa vobec partneri naucia
hovorit spolo¢nym jazykom - kedZe v sprdvnej rade mame
pomerne Siroké spektrum ludi s roznymi odbornostami. Mys-
lim si vSak, ze sme nastolili velmi dobru cestu a mnohé ,det-
ské choroby” sa nam uz podarilo vychytat. Osobne sa mi vel-
mi paci moznost interakcie s ludmi z MIRRI, ako su Radoslav
Repa, Juraj Kubica alebo Michal Ciz, ktori maju aktudlny pre-
hlad o pldnovanych aktivitach na ndrodnej a eurépskej trovni
a vedia aj zadefinovat najlepsie postupy pri tvorbe takychto
rozsiahlych projektov. Zvlast vyborne hodnotim operativnu
spolupracu pri zapracovavani témy superpocitaca do Planu
obnovy a odolnosti.

Ked bolo v novembri 2020 NSCC zalozené, okamzite sa vy-
norili o¢akavania a informacie spojené s budovanim nového
superpocitaca. Aké ambicie ma centrum v tomto smere?

RR: Presne tak. Primarnou ambiciou NSCC je vybudovat vyso-
kovykonny superpocitac. Z Planu obnovy a odolnosti mame
na tento ucel vyhradené prostriedky. Dal3ie investi¢né moz-
nosti sa ndm ponukaju z priamo riadenych programov EU, ako
je napriklad Program pre digitdlnu Eurépu. Ten priamo vyzy-
va Clenské Staty, aby investovali prostriedky do budovania
superpocitaCov. Eurdpa si zobrala za ciel vytvorenie vlastnej
nezavislej vypoctovej infrastruktury, ¢o ma dopad na vyssiu
uroven kybernetickej bezpecnosti, ako aj vysSej dovery v jed-
notny digitalny trh. Nasimi krokmi chceme k tomu prispiet.

LD: SuperpocitaC by mal mat parametre, ktoré ho zaradia
medzi eurépsku Spicku. Ci uz vykonom, ale aj dérazom na

efektivitu jeho prevadzky, ¢i moznostami vyuZitia pre najroz-
nejSie druhy aplikacii. Pre takto vykonné zariadenie v3ak mo-
mentadlne nemame na Slovensku vhodné priestory, aj preto
chceme jeho budovanie realizovat po fazach. V nich sa bude
postupne testovat kazda z planovanych technoldgii tak, aby
potom realizacia stroja s plnym vykonom prebehla ¢o naj-
hladSie. Paralelne s tymto procesom sa popritom bude reali-
zovat vystavba alebo upgrade datacentra.

Aké ciele a plany ma NSCC okrem vybudovania superpocita-
¢a?

RR: Novy vysokovykonny superpocita¢ je samozrejme pr-
vou a vysoko aktudlnou témou. Okrem tejto témy ma NSCC
v stanovach zakotveny cely rad dalSich uloh, cielov a planov
v rdmci superpotitacovej agendy. U¢elom zdruzenia je napri-
klad podpora a rozvoj aplikacii, implementacie, vyskumu, vy-
voja vysokovykonnych vypoctovych systémov v Slovenskej
republike so zretelom na Statnu Strukturdlnu, priemyselng,
technickd, regionalnu a socidlnu politiku.

LD: Samotny superpocita¢ ndm bude bez dobre rozvinuté-
ho prostredia a pouzivatelskej komunity nani¢. NSCC preto
uz pred jeho uvedenim do prevadzky ,pripravuje poddu” jed-
nak zvySovanim povedomia o HPC, ale aj priamou podporou
a konzultaciami s pouzivatelmi z akademického, ale aj suk-
romného sektora. Je to aj vdaka eurépskym projektom PRACE
a EuroHPC, v ktorych je za NSCC zapojené Centrum spoloc-
nych ¢innosti SAV. Vdaka tymto projektom si eurépske kraji-
ny vymienaju skusenosti, prepdjaju svoju HPC infrastrukturuy,
organizauju tréningové aktivty, ale aj vyvijaju aplikacie pre
buduce superpotitace. Pri budovani vztahov so sikromnym
sektorom a HPC komunity ako takej bude NSCC uzko spolu-
pracovat s Narodnym kompetenénym centrom.

NSCC ma zaujem aj o prepdjanie sa a Uzku spolupracu s orga-
nizaciami, ktoré sa venuju pribuznym témam, ako si umel3
inteligencia, kvantové technoldgie, ¢i bezpe¢nostné techno-
logie.

PRIMARNOU AMBICIOU NSCC JE

VYBUDOVAT VYSOKOVYKONNY

SUPERPOCITAC.

Radoslav Repa
zastava funkciu
generalneho
riaditela Sekcie
digitalnej agendy.
Zameriava na
finalnu fazu
realizacie iniciativ
Stratégie
digitalneho
jednotného

trhu, ako aj na
implementaciu
novo prijatej
Stratégie
digitalnej
transformacie
Slovenska

do roku 2030.
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NCC pre HPC

Ohvara svoje breny

Centrum spolo¢nych ¢innosti SAV sa zapojilo do projektu EuroCC,
vdaka ktorému v eurépskom priestore vznikla siet Narodnych
kompetenc¢nych centier pre HPC. Projekt podporuje organizacia
EuroHPC JU a jeho implementaciu vo vsetkych zucastnenych
krajinach koordinuje a podporuje aj projekt Castiel CSA. Narodné
kompetencné centra sa stand primarnym kontaktnym bodom
pre oblast HPC v jednotlivych Statoch a budu zabezpecovat
sluzby ako vzdeldvanie, poradenstvo ¢i pristup k vypoctovym
prostriedkom pre pouzivatelov z akadémie, verejnej spravy aj
sukromného sektora.

Projekt EuroCC odstartoval 1. septembra 2020 a tim CSC SAV za-
¢al hned' uskuto¢novat vsetky potrebné kroky na zabezpecenie
fungovania Narodného kompetenéného centra pre HPC (NCC pre
HPC). Projekt ma trvat 2 roky a pocas tohto obdobia by malo NCC
zacat napliiat svoju misiu, ktord je definovand pomerne $iroko: od
propagacie HPC rieSeni a nastrojov vysokovykonnej datovej ana-
lytiky, strojového ucenia a umelej inteligencie (tzv. HPC+ ndstroje),
poskytovania technického poradenstva a konzulta¢nych sluzieb
az po vzdeldvacie aktivity, kurzy a budovanie HPC komunity. Ke-
dze je NCC sucastou medzinarodnej siete kompetenénych centier,
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jednotlivych aplikacii. V pldne do buducnosti je aj spristupnenie
tzv. easy-access nastrojov, ktoré zjednodusia a sprijemnia pracu
pouzivatelom.

Mapovanie HPC+ kompetencii bude dalSou Ulohou Narodného
kompetencného centra. Prieskum zamerany na akademicky,
verejny aj sukromny sektor bude mat za ciel ziskat informacie
o HPC kompetenciach, vyuzivani HPC rieSeni @ moznostiach ado-
pcie tychto nastrojov na Slovensku. Tato tzv. mapa kompetencii
bude predstavovat vychodisko pre dalSiu stratégiu rozsirovania
HPC komunity a rozvoja spoluprace v oblasti HPC. Je pravdepo-
dobné, ze v akademickej sfére sa ukaze miera znalosti a kompe-
tencii porovnatelnd s inymi krajinami EU, no vyuzivanie vysoko-
vykonnych vypoctov vo verejnom a stikromnom sektore bude
zrejme vyraznejSie zaostavat.

Snaha angazovat a motivovat malé a stredné podniky a firmy
z priemyslu, aby zacali vyuzivat HPC+ nastroje zostdva vyzvou
vo vacsine krajin EU. Jednou z délezitych tloh pre slovenské NCC
je preto propagdcia a zvySovanie povedomia o vysokovykonnom
pocitani jednak medzi potencidlnymi pouzivatelmi, ale aj u SirSej
verejnosti. Zapojenim sa do populariza¢nych aktivit, G¢astou na
konferenciach, ale aj vyuzivanim socidlnych médii kompetencné
centrum ukazuje moznosti vyuzitia HPC nielen vo vede, ale gj
v priemyselnej vyrobe, vyvoji a vyskume.

Je pravda, Ze HPC je u nas vnimané skoér ako doména akade-
mickych vyskumnych timov a slovenské podniky, podobne ako
tie v zahrani¢i, musia pri migracii na tieto rieSenia prekondvat
bariéry: nedostatok vedomosti a skisenosti, obmedzeny pristup
k infrastruktdre. Narodné kompetencné centrd v celej Eurdpe

Odbornici z NCC
budu poskytovat bezplatné

poradenstvo a konzultacie,
pripadne kontakt na
expertov v zahranici.

budu pomahat tieto bariéry prekondvat, napliajtc tak eurépsku
viziu podpory informatizacie, digitalizacie a inovacii. V praxi to
znamend, Ze odbornici z NCC budu poskytovat bezplatné pora-
denstvo a konzultacie, pripadne kontakt na expertov v zahranici.

Pomozu tiez s vyberom optimalnych rieSeni, efektivnym na-
stavenim aplikacii a s realizaciou pilotnych alebo tzv. proof-of-
concept projektov. V stcasnosti slovenské NCC spolupracuje so
4 subjektami zo sukromného sektora.

Okrem zvySovania kompetencii v ramci HPC komunity Kompe-
tencné centrum kladie doéraz aj na dalSie vzdeldvanie svojich
odbornikov. S podporou projektu Castiel CSA sa ¢lenovia EuroCC
projektu zucastnuju Skoleni a workshopov a pripravuju aj inten-
zivnejSiu vymenu vedomosti a skudsenosti s inymi kompetenc-
nymi centrami.

Z globalneho hladiska projekt EuroCC iste zohrd vyznamnu rolu
v rozvoji HPC kompetencii na Slovensku aj v Eurépe, napomoze
prenosu vedomosti a skisenosti z vyspelejSich krajin a podpore
inovacii, a tak prispeje k naplneniu ambicie Eurépskej Unie - stat
sa svetovym lidrom v oblasti superpocitacov a vysokovykonné-
ho pocitania.

A ¢o je cielom na narodnej urovni?

Nadalej poskytovat kvalitné sluzby a podporu
vSetkym pouzivatelom a zaujemcom a ukotvit
Narodné kompetenéné centrum pre HPC ako primarny
kontaktny bod a vstupnu branu do slovenskej aj
eurdpskej HPC komunity.
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NAKUP NOVE)
HPC INFRASTRUKTURY

o ukon¢eni projektu SIVVP (Slovenska infrastruktu-

ra pre yysokovykonné pocitanie) Centrum spoloc-

nych ¢innosti vnima aktualnu potrebu rozvoja HPC

infrastruktary na Slovensku. Vychdadzajuc z pozia-
daviek pouzivatelov, svojich doterajsich skusenosti s pre-
vadzkou a sucasnych moznosti HPC systémov v kontex-
te svetového vyvoja, CSC v rokoch 2019 - 2020 pripravilo
Ziadost o nendvratny financny prispevok v ramci vyzvy
Operacného programu Integrovana infrastruktira: OPII-
2020/7/55-NP. Projekt Narodné kompetencné centrum pre
vysokovykonné pocitanie (kod 311071AKF2) patril medzi
Uspesné a uz v decembri 2020 sa rozbehli podporné akti-
vity.

Cielom projektu je, v sulade s prioritami definovanymi
v Digitalnej stratégii Slovenska, podpora réznych sekto-
rov podnikania na Slovensku s dérazom na malé a stredné
podniky a zvysSovanie ich inovacného potencidlu vytvo-
renim platformy na efektivhu adopciu a vyuzivanie HPC+
technolégii. Prostriedky zo Strukturdlnych fondov EU sa
pouziju na technické zabezpecenie Narodného kompe-
tencného centra, teda na nakup HPC systému.

Novy HPC systém pocita s niekolkondasobnym navysenim
aktudlneho vypoctového vykonu. Ten bude aj vzhladom
na rastuci dopyt po Al/ML technolégidch diverzifikovany
na klasicki CPU ¢ast a ¢ast posilnent o GPGPU akcelera-
tory. Superpocitac¢ ako celok bude postaveny modularne
(s flexibilitou budlceho rozsirenia) za pouZzitia najnovsich
technoldgii z oblasti HPC hardvéru a sieti. Samozrejme ne-
bude chybat ani centralizovana sprava a monitoring pre-
vadzky systému. CSC tiez planuje spustit do prevadzky aj
nové sluzby na zjednodusSenie pristupu pouzivatelov (On-
Demand) ako aj samotného pouzivania (OpenStack, Sin-
gularity, ...) vypoctovych zdrojov superpocitaca.

Centrum spolo¢nych ¢innosti SAV, momentalne v Uzkej
spolupraci s Ministerstvom investicii, regionalneho rozvoja
a informatizacie ako sprostredkovatelskym orgdnom, uz
v juli 2021 spustilo verejné obstaravanie. Celkova doba re-
alizacie aktivit projektu vratane podpornych aktivit je 32
mesiacov. Nové vypoctové kapacicty by mali byt spristup-
nené pouzivatelom v prvej polovici roka 2022.
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EURORHPC JU

polocny eur6psky podnik pre vysokovykonné vypocty - HARMONOGRAM ZAVADZANIA EUROHPC SYSTEMOV

EuroHPC JU (European High Performance Computing Joint
Undertaking) je spolo¢nd iniciativa Eurdpskej Unie, eurdp-

skych krajin a partnerov zo sukromného sektora, ktorej cie- My * *
lom je vybudovat eurépsky HPC ekosystém na svetovej urovni. * *
Slovensko je ¢lenom EuroHPC JU od roku 2019. Dnes tato organi- W
zacia zdruzuje 33 eurdpskych krajin, Eurépsku uniu (ktoru v Euro- *
HPC zastupuje Eurdpska komisia) a dvoch sukromnych partnerov
(ETP4HPC a BDVA). 2021
EuroHPC JU umoznuje skoordinovat postup Eurdpskej Gnie a ¢len-
skych krajin a vyuzit spolo¢né kapitdlové a ludské zdroje na vybu- VEGA RAROLINA 0 o
dovanie eurépskej exascale HPC infrastruktdry (s vykonom viac Ea o St 3 e
ako 10 operacii za sekundu), ako aj vyvijat inovativne supepodi- Operational Acceptance tests
taCové technoldgie a aplikacie. JU podporuje snahu o technologic-
kd a digitdlnu autonémiu Eurdpy a jej ambicie stat sa svetovym e R I I e
lidrom v HPC oblasti. Samozrejmostou je podpora Spickového ve-
deckého vyskumu a konkurencieschopnosti europskeho priemys- MELUXINA DISCOVERER
o technologi
; ; . Barco, CINECA, Bologna, IT
Acceptance & tuning Acceptance & tuning 7.2 PF, Fujitsu FX700 | Atos BullSequana

Z pouzivatelského hladiska su zaujimavé najma informacie o no-

vych eurdpskych superpocita¢och, kedZe EuroHPC JU umoznuje

akademickym aj sukromnym z3ujemcom poZziadat o pristup k vy-

poCtovym prostriedkom. Momentdlne sa obstardva a instaluje

7 2 8 naplanovanych projektov (5 petascale, 3 pre-exascale), kto- Na nasledujucich stranach je uvedeny Prehlad eurépskych HPC systémov
ré by mali byt postupne sprevadzkované do konca maja 2022: a detailnejsie informacie.

VT
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[llustration of the HPE Cray EX cabinets
© Hewlett Packard Enterprise

© Atos

TECHNOLOGIA

Superpocita¢ LUMI bude
zalozeny na technoldgii Cray EX
od spolo¢nosti Hewlett Packard
Enterprise a lokalizovany

v Kajaani, Finsko.

Superpocita¢ LEONARDO od
spolo¢nosti ATOS bude postaveny
na technoldgii BullSequana XH2000
a lokalizovany v Talianskej Boloni.

UDRZATELNY VYKON

375 petaflops

249,4 petaflops

MAXIMALNY VYKON

552 petaflops

322,6 petaflops

VYPOCTOVE MODULY

GPU modul (LUMI-G)
x86 CPU-modul (LUMI-C)

modul pre datovu analytiku
(LUMI-D])

modul pre kontajnerové
a cloudové sluzby (LUMI-K]

Hybridny CPU-GPU booster modul
s vykonom 240 Pflops

Datacentricky modul s vykonom
9 Pflops, rychlou pamatou
generacie DDRS5 a lokalnymi
NVMe SSD pre datovu analytiku

CENTRALNY
PROCESOR (CPU]

b4-jadrové procesory najnovsej
generacie AMD EPYC™ (LUMI-C
modul

Intel procesory generacie Ice-Lake
(Booster modul] a Sapphire Rapids
(Datacentricky modul)

GRAFICKY
PROCESOR (GPU):

Pripravované GPU najnovse;j
generacie AMD Instinct™
(LUMI-G modul)

Grafické akceleratory architektury
NVIDIA Ampere, poskytujlce celkovy
vypoctovy vykon 10 Eflops (v presnosti
FP16 pre Ulohy typu Tensor Flow Al)

DATOVE ULOZISKO

Celkovo bude mat tloZisko
superpocitaca LUMI 117 PB a
maximalnu Sirku pasma 1/0 2 TB
za sekundu.

Superpocita¢ LEONARDO

bude vybaveny viac ako 100 PB
najmodernejsej Uloznej kapacity
a 5 PB vysokovykonného uloziska.

APLIKACNE OBLASTI

Systém LUMI bol navrhnuty na
rieSenie problémov z oblasti
umelej inteligencie (najma
hlboké ucenie] a tradi¢né
velkoskalové simulacie

v kombinacii s rozsiahlou
analyzou dat pri rieSeni jedného
vyskumného problému.

LEONARDO je zamerany na
modularnost, skalovatelnost

a efektivne riesenie problémov

z oblasti: analyza dat, vizualizacia
a interaktivne vypocty, urgentné
a cloudové vypocty.

MELUXINA

e
G ana

AtssS

Systém MeluXina bude dodavany spolocnostou
Atos a jeho technologicka platforma bude
BullSequana XH2000. Lokalizovny bude

v mesteCku Bissen v Luxembursku.

Superpocitac Vega v Slovinskom Maribore ma
rovnakého dodavatela ako predoslé 2 systémy
teda ATOS a postavny je na rovnakej technologii
BullSequana XH2000.

12 petaflops

6,9 petaflops

18 petaflops

10,1 petaflops

Cluster modul s oCakavanym udrzatelnym
vykonom 2 Pflops

Accelerator-GPU a Accelerator-FPGA moduly
s udrzatelnym celkovym vykonom 10 Pflops

(a vykonom pre aplikacie z oblasti umelej
inteligencie az 500 Pflops)

RAM modul s velkou kapacitou operacnej pamate

CPU modul pozostavajuci z 960 uzlov,

256GB RAM/uzol, 20% uzlov s dvojndsobnou
kapacitou RAM a vypoctovou sietou infiniband
postavenou na technolégii HDR100

GPU modul pozostavajuci zo 60
uzlovprepojenych vypoctovou sietou infiniband
postavenou na technolégii HDR200

Procesory najnovsej generacie AMD EPYC™

64 jadrové procesory najnovsej generacie AMD
EPYC™ 7H12 (celkovo 1920 procesorov)

Grafické akceleratory architektary NVIDIA
Ampere, A100

Grafické akceleratory architektary NVIDIA
Ampere, A100 (celkovo 240 akceleratorov)

Superpocita¢ ma viacurovnové 20 PB ulozisko
s rychlou 400 GB/s flashovou ¢astou na docasné
data a 5 PB paskovu kniznicu.

Datové ulozisko systému VEGA pozostava z
vysokovykonnej Casti so suborovym systémom
typu Lustre (1 PB) a velkokapacitnej Casti typu
Ceph (23 PB].

Aplikacné oblasti systému Meluxina zahriaju
tradicné HPC vypocty, umell inteligenciu,
big data a datovu analytiku.

Superpocitac Vega bol navrhnuty na tradicné
HPC vypocty, umell inteligenciu, big data, datovd
analytiku a velkoskalové spracovanie dat.
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TECHNOLOGIA Karolina od dodavatela Hewlett Superpocitac Discoverer od
Packard Enterprise, pouziva hardvérovu ATOS-u bude pozostavat z uzlov technoldgie BullSequana XH2000 (ATOS] a PRIMEHPC
technoldgiu HPE Apollo 2000Gen10 typu BullSequana XH2000 a (Fujitsu, ARM]. Lokalizovany bude v Portugalskom meste
Plus a HPE Apollo 6500. Superpocitac postaveny bude v technologickom Braga.

je umiestneny v IT4l centre parku v Sofii (Bulharsko).

v Ostrave (Ceska Republika).

Systém Deucalion od spolocnosti Fujitsu bude kombinovat

UDRZATELNY VYKON 9,13 petaflops 4,44 petaflops 7,22 petaflops

MAXIMALNY VYKON

15,2 petaflops

6 petaflops

10 petaflops

VYPOCTOVE MODULY

Univerzalny modul na standardné
numerické simulacie (720 uzlov, 3,8
PFlops)

Jeden univerzalny vypoctovy
modul pozostavajuci z 1128
uzlov

Cluster modul s ocakavanym udrztelnym
vykonom 2 Pflops

Accelerator-GPU a Accelerator-FPGA moduly
s udrzatelnym celkovym vykonom 10 Pflops (a vykonom
pre aplikacie z oblast umelej inteligencie az 500 Pflops)

Akcelerovany modul (70 uzlov,
kazdy osadeny 8 GPU akceleratormi,
11 PFlops pre standardné simuléacie
a 150 PFlops pre Ulohy z oblasti
umelej inteligencie

RAM modul s velkou kapacitou operacnej pamate

Modul uréeny na spracovavanie velkych
datovych setov (24 TB RAM, 74 TFlops])

Modul pre cloudové sluzby (36 suzlov,

131 TFlops)
CENTRALNY Viac ako 100,000 CPU jadier a 250 TB 64 jadrové procesory najnovse; A64FX (ARM modul), AMD EPYC™ (x86 modul).
operacnej pamate. generacie AMD EPYC™ 7H12
PROCESOR (CPU (2.6GHz, 280W]).
GRAFICKY Grafické akceleratory architektary Ziadny. Grafické akceleratory architektury NVIDIA Ampere, A100.

NVIDIA Ampere, A100 s celkovym
pocCtom viac ako 3,8 millionov CUDA
jadier / 240,000 tenzorovych jadier
a 22,4 TB rychlej HBM2 pamate.

PROCESOR (GPUJ:

Viac jako 1 PB dostupného uloZzného 2 PB dostupného ulozného
priestoru s rychlostou 1 TB/s. priestoru.

430 TB vysokorychlostna cast s Uloznymi jednotkami
typu NVMe a 10,6 PB vysokorychlostna Cast s paralelnym
suborovym systémom.

DATOVE ULOZISKO

WT

Konzervativny systém navrhnuty
najma pre Ulohy z oblasti
tradicnych HPC simulacii.

Aplikacné oblasti zahrnaju tradicné HPC vypocty, umelu
inteligenciu, big data a datovu analytiku.

APLIKACNE OBLASTI Aplikacné oblasti systému Karolina
zahrnaju tradicné HPC vypocty,
umeld inteligenciu, big data
a datovu analytiku.
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Pristup a moznost realizovat svoje vypocty na systémoch vybu-
dovanych v spolupraci s EuroHPC JU budu mat vSetci eurépski po-
uzivatelia nielen z akademickych instittcii, ale aj sikromné firmy.
Jednotlivé kategdrie pristupu vychadzaju zo systému a alokac-
nych politik organizacie PRACE a su nastavené podla parametrov
ako objem ponukanych vypoctovych prostriedkov, komplexnost
hodnotenia Ziadosti, typ aplikacii a podla periodicity terminov na
podavanie Ziadosti. Specifické detaily budu zverejnené samostat-
ne s kazdou vyzvou, no typické kategorie a parametre su uvede-
né v tabulke Kategérie pristupu na nasledujucej dvojstrane.

Pristup @ moznost realizovat svoje
vypocty na systémoch vybudovanych
v spolupraci s EuroHPC JU budu

mat v3etci eurdpski pouzivatelia
nielen z akademickych institdcii,
ale aj sukromné firmy.

V jednej vyzve budu k dispozicii vypoctové prostriedky viacerych
HPC centier a superpocitacov, o je z hladiska manazmentu vy-
ziev ekonomickejSie a zaroven poskytuje priestor na maximaliza-
ciu objemu alokacii. EuroHPC JU bude zverejiiovat vyzvy v Siestich
kategoriach:

Extreme Scale Access

Regular Access

Benchmark Access

Development Access

Fast Track Access for Academia

Fast Track Access for Industry

O aktudlnych vyzvach pravidelne informujeme na webstranke
av pre za-

registrovanych pozivatelov.
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http://eurocc.nscc.sk/
https://eurocc.nscc.sk/#newsletter
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KATEGORIE PRISTUPU

v FAST TRACK FAST TRACK
VYZVA EXTREME SCALE REGULAR BENCHMARK DEVELOPMENT
ACADEMIA INDUSTRY
TRVANIE 1 rok, pred(Zitelny 1 rok, pred(Zitelny 2 - 3 mesiace 1 rok, pred(Zitelny < 6 mesiacov Trok, predizitelny
PERIODICITA Priebezna vyzva, Priebezna vyzva, Priebezna vyzva, Priebezna vyzva, Priebezna vyzva, Priebezna vyzva,
uzavierka kazdé 2 roky uzavierka kazdé uzavierka kazdy uzavierka kazdy uzavierka kazdé 2 uzavierka kazdé 2
4 mesiace mesiac mesiac tyzdne alebo mesiac tyzdne alebo mesiac
DATA UloZisko pre velké UloZisko pre velké Ulozisko pre data Platforma na
objemy dat na strednt az objemy dat na strednd s limitovanym spracovanie dat
dlht dobu az dlhu dobu objemom
PRISTUP PRE Ano - pre otvoreny Ano - pre otvoreny Ano - pre otvoreny Ano - pre otvoreny Nie Ano - exkluzivne pre
PRIEMYSELNE vyskum a vyvoj so vyskum a vyvoj za vyskum a vyvoj vyskum a vyvoj otvoreny vyskum a vyvoj
PODNIKY? Specifickymi Specifickych podmienok
hodnotiacimi
kritériami
ZIADOSTI
EXTERNE Ano Ano Nie Nie Nie / Vopred Nie / Vopred
PEER-REVIEW identifikované identifikované
TECHNICKE Ano Ano Ano Ano Ano Ano

POSUDZOVANIE

DRUH ZIADOST]

Kompletna Ziadost

Kompletna Ziadost

Technicka ziadost

Skratena Ziadost + Kompletna Ziadost

podporné dokumenty

Technicka ziadost

PLAN
MANAZMENTU
DAT

Ano

Ano

Ano

Ano Ano Ano

Malé a stredné podniky a firmy z priemyslu mézu pozZia-
dat o pristup k vypoctovym prostriedkom vo vsetkych
kategéridch tychto vyziev, alebo mézu vyuzit komercné
sluzby poskytované EuroHPC JU. Podmienkou poskyto-
vania komercného pristupu je jeho vyuzitie vylu¢ne na
civilné aplikacie.

<
<
=




DLKACIE
\L PRAX|




VT

SKURING profesors

Prof. Ing.

Ivan Stich, DrSc.
posobi vo
Fyzikalnom
ustave Slovenskej
akadémie vied.

SUPERPOCITACOVE

MODELOVANIE
NA NANOSKALE

kupina prof. Sticha (prof. Ivan Stich, Dr. Jan Brn-

diar, Dr. Rébert Turansky, Dr. Kamil Tokar, a do maja

2018 aj Dr. René Derian) na Fyzikadlnom Ustave SAV

sa dlhodobo venuje modelovaniu kondenzovanych
systémov (3D krystaly, povrchy, 2D systémy, molekuly)
superpocitacovymi simuldciami na atomarnej Urovni. Na
atomarnej Urovni je spravanie systémov urcené kvantovou
mechanikou, t.j. Schrédingerovou, resp. Diracovou rovni-
cou, ktoré superpocitacové modelovanie rieSi typicky pre
systémy pozostavajlce zo stoviek atdbmov a stoviek az ti-
sicov elektronov. Tieto vypocty st obvykle numericky mi-
moriadne narocné. Pre ilustraciu je mozné uviest vypocet
Sirky zakazaného pasu 2D fosforénu ultra presnymi sto-
chastickymi metédami kvantového Monte Carla, vid nizsie,
na ktory by sme, ak by sme tento vypocet prevadzali na
slovenskom superpocitaci Aurel, potrebovali priblizne jeho
ro¢nu kapacitu. Skupina prof. Sticha v poslednych rokoch
toto modelovanie prevadzala najma ako prostriedok na
interpretaciu, resp. verifikaciu laboratérnych merani a to
v spolupraci s eurépskymi pracoviskami, napr. s Univerzi-
tou v Regensburgu a Univerzitou v Giessen a pracoviskami
v Japonsku, konkrétne univerzitou v Osake a s North Caro-
lina State Univerzity v U.S.A. Niekolko nedavnych vystupov
tohto modelovania sa pokusime priblizit.

Spolupraca s prof. Sugawarom

as prof. Li
Univerzita v Osake

So skupinou prof. Sugawaru na Univerzite v Osake spolu-
pracujeme na projekte bezkontaktnej atomarnej silovej
mikrosképie (AFM). AFM je experimentalna metoda, ktora
umoZziuje zobrazovanie povrchov tuhych [3tok s atomar-
nou, v ojedinelych pripadoch subatomarnou, rozliSovacou
schopnostou, nanomanipulaciu atémov a molekul na povr-
choch a ktord v niektorych pripadoch ma aj chemicku roz-
liSovaciu schopnost, t.j. umoziuje z merani urcit aky druh
atému sa nachadza pod hrotom mikroskopu. Vsetky tie-
to schopnosti AFM metdda odvodzuje od sily pésobiacej
medzi hrotom mikroskopu a vzorkou. Numerické simulacie
AFM experimentov obvykle umoznuju odhad apexu hrotuy,
t.j. atdmu, ktorym je hrot ukonceny a ktory povrch mapuje
s atomarnou rozliSovacou schopnostou alebo odhad vzdia-
lenosti apexu hrotu od povrchu vzorky, ktoré oboje nie je
mozné urcit priamo len z experimentov.
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V roku 2017 sme v spoluprdci o skupinou v Osake po prvy-
krat ukdzali ako je mozné pomocou AFM metdéd zmerat
vektorové veliciny akymi su napr. sily pésobiace medzi
hrotom AFM mikroskopu a vzorkou, dip6lové alebo mag-
netické momenty, ktoré sa doposial obvykle aproximovali
z-tovou zlozkou vektorovej velic¢iny. Prikladom je vekto-
rové pole sil nad dimérmi germania na povrchu Ge(oo1)
c(4 x 2) zmerané v ultra vysokom vakuu pri teplotach kva-
palného dusiku, vid obrazok vlavo [1]. Tato mapu sil sme
numericky modelovali a zistili, Ze sily z naSho modelu su

Skupina prof.
Sticha (prof.

lvan Stich, Dr.
Jan Brndiar, Dr.
Robert Turansky,

okno na pochopenie morfolégie povrchov, ich chemické
zloZzenie a reakcie na povrchoch, skimanie nanostruktur
pomocou atomarnej a molekuldrnej manipulacie a porozu-
menie spravania sa nano-strojov na povrchoch.

Spolupraca s prof. Schirmeisenom
Univerzita v Giessen, SRN

Dalsim prikladom ako numerické simuldcie
moézu pomodct porozumeniu a interpretdcii
experimentov, tentokrat AFM v tzv. kontaktnom made, je
projekt nantribolégie, t.j. trenia na nanoskale, na ktorom
sme spolupracovali so skupinou prof. Schirmeisena na Uni-
verzite v Giessen, SRN. Na rozdiel od makrosveta, kde po-
vrchy v kontakte vidy vykazuju trenie, v nanosvete je za
urcitych podmienok mozné realizovat stavy, v ktorych sa
povrchy nanocastic mézu po sebe klzat bez meratelného

o rad vaesie ako sily experimentaine zmerane. Tento nesu- Dr. Kamil Toka'r,
lad nebolo mozné vysvetlit chybou modelu, a tak sa pre- .. .
viedla nova analyza experimentalnych dat a ich konverzie g o maja 2018 a)
na vektorovu mapu. Vysledkom bolo zistenie, Ze v procese , .
transformacie experimentalnych dat doslo k chybe, ktorej Dr. Rene Deﬂan)
vysledkom bolo, Ze odhad vzdialenosti hrot-vzorka, bol w
zhruba o 1 A (1 A = 10 - m) va¢si ako v skutoénosti, kto-  Na Fy2|ka|n0m
ry sposobil, Ze modelované sily boli priblizne 10x vacsie ,
ako tie experimentalne merané. Po korekcii vzdialenosti  UStave SAV Sd
bol silad modelu s experimentom na kvantitativnej urovni. .
Dalgim dosledkom tohto nesuladu bolo, ze sme vypracovali dlhodobo venuje
R T T T T A T R S S T B B S S B A IR SRR AR A metddu, pomocou ktorej je po prvykrat mozné z vektorovej .
0O DI O G ST S A T o Y AT A AN AN A ,'/ i mapy priamo urcit vzdialenost apexu hrotu od vzorky, t.j. mOdEIovanlu
o\ JJ f v‘ 7 | f ‘ A fpt 'l ﬁ vl jednej z velicin, ktord doposial nebolo mozné urcit priamo ’
IR il & ¢ b i s ; kondenzovanych
| W . \ T NI AR z experimentalnych vysledkov. V SirSom kontexte predpo- y
) kladame, Ze znalost rozlozenia sil nad povrchom na ato- s
\ | marnej Skale, vertikalnych ako aj lateradlnych, otvori nové S)’StemOV

(3D krystaly,
povrchy,

2D systémy,
molekuly) super-
pocitacovymi
simulaciami

na atomarnej
urovni.
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Vysokovykonna vypoctova technika

trenia a vykazovat tzv. superlubricitu [2]. ZjednoduSene,
tedria superlubricity vysvetluje jav pomocou nekomen-
zurabilnych povrchov, ktoré, z dévodu réznych mriezko-
vych konstant nanocastice a substratu, resp. nekomen-
zurabilnou orientaciou nanocastice a substratu nezapadaju
,do registra”. Nakolko vac¢sina kombinacii materidlov ma
rozne mriezkové konstanty, superlubricita by mala byt
bezny stav, ¢o odporuje realite.

Na pochopenie za akych podmienok sa méze v nanosvete
realizovat stav superlubricity sme porovnavali trenie ma-
sivnych nanocastic antiménu na grafite (HOPG) a MoS2
v ultra vysokom vakuu, pricom obidva povrchy su si po-
dobné a su tzv. ,mazadld”. Vysledky na obrazku nizsie uka-
Zuju, Ze tieto dva systémy vskutku vykazuju dplne odliSné
tribologické vlastnosti.

. Shear Strgss / MPa

® Sb particles on MoS;
@ prarlticlesonHOPG i

10% 10°
Contact Area A / nm?

Ako ukazuje obrazok, vietky nanocastice antiménu na HOPG
vykazuju superlubricitu, zatial ¢o na MoS2 superlubrické spra-
vanie vykazuju len mensie nanocastice a vacsie vykazuju
normalne trenie. Ukazali sme, Ze toto spravanie suvisi s emi-
siou dislokacii na nanokontakte Sb/MoS2, ktora absentuje na
kontakte Sb/HOPG. Vysledkom je, Ze nanokontakt Sb/MoS2
je pre vacsie nanocastice lokalne ,v registri” a Sb/HOPG nie
je. Okrem toho, ako ukazuju spocitané nabojové hustoty na
obrazku vysSsie, obidva nanokontakty maju aj uplné odlisné
chemické vlastnosti, ktoré tiez prispievaju k vyssej miere tre-
nia na nanokontakte Sb/MoS2 v porovnani s nankontaktom
Sb/HOPG.

Nasa Studia bola prvou ukazkou ako vlastnosti nanokontaktov
ovplyviuju tribologické vlastnosti na nanoskale. Je zrejmé, ze
rovnakeé kritéria pre superlubricitu platia aj v inych systémoch,
¢o je tiez jedna z pricin, preco superlubricita predstavuje skor
vynimocné ako bezné spravanie. Je tiez zrejmé, ze poznanie
superlubricity na nanoskale je nutnou podmienkou pre prak-
tické vyuzitie tohto javu.

Spolupraca s prof. Fabianom

a prof. Mitasom

Univerzita v Regensburgu
North Carolina State Univerzity

Tretim prikladom nasho sucasného vyskumu su elektro-
nické a fotonické vlastnosti 2D materidlov. Po udeleni No-
belovej ceny za fyziku v r. 2010 Geimovi a Novoselovovi
za objav unikatnych vlastnosti grafénu (2D analog grafitu),
su momentalne 2D materidly jednou z najhorucejsich tém.
Elektronické vlastnosti 2D materidlov siahaju od kovovych
vrstiev palddia a rodia, cez polokovovy grafén, polovodi-
Ce s roznou Sirkou zakdzaného pdasu, ako napr. silicén, fo-
sforén a dichalkogenidy prechodovych kovov az po izolant
h-BN, pricom aplikacne najdélezZitejSie su 2D materiadly,
ktoré vykazuju zakazany pas energii. Sirky zakazanych pa-
sov, ktoré su klucové pre aplikacie v elektronike je moz-
né dalej ovplyviovat poctom vrstiev, tahom, chemickymi
primesami a uloZzenim do dielektrického prostredia sub-
stratu a krycej vrstvy. Ukazuje sa vSak, Ze napr. zmerat
s dostatocnou presnostou Sirky zakazanych pasov tychto
2D materidlov je technicky problém. Napr. pre polovodic
s priamym prechodom, jednovrstvovy fosforén, davaju fo-
toluminiscencné spektra Sirku optického zakdzaného pasu
od 1.3 do 2.1 eV, t,j. s neakceptovatelnym rozptylom = 0.8
eV. Tento rozptyl pokryva spektrum od infracerveného po
zelené svetlo! Vedci a inzinieri by urcite chceli vediet, ¢i
je fosforén mozné pouzit ako materidl pre LEDky Ziariace
cervenym, zltym, zelenym alebo modrym svetlom. Podob-
ny experimentalny rozptyl je pritom charakteristicky aj pre
dalSie 2D materidly. V tejto situacii je prirodzené ocakavat,
ze referencnu Sirku zakdzaného pdasu jednoducho ziskame
vypoctom. Zial, ukazuje sa, Ze aj numerické metddy (napr.
DFT alebo GW metoédy) vykazuju podobny rozptyl. Rozhod-
li sme sa preto, v spolupraci s prof. Fabianom z Univerzi-

Po udeleni
Nobelovej ceny
za fyziku v roku
2010 Geimovi

a Novoselovovi za
objav unikatnych
vlastnosti grafénu
(2D analdg
grafitu), su
momentalne 2D
materialy jednou
z najhorucejsich
tem.
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ty v Regensburgu a prof. Mitasom z North Carolina State
Univerzity, pre Uplne ind paradigmu modelovania a pres-
nosti a Sirku zakazaného pasu jednovrstvového fosforénu
sme spocitali mnohocasticovymi stochastickymi metédami
kvantového Monte Carla [3]

a ukazuje, Ze cena poznania je vzdy vysoka. Tato cena je vsak
vyvazend ultimatnym poznanim a porozumenim a vnesenim
svetla do presnosti experimentalnych merani a teoretickych
metdd. Tento vypoctovy model v suc¢asnosti aplikujeme aj na
dalSie 2D materidly a 2D materidly pod vplyvom tahu.

(a) 654 3 2 1
ST \ \ (b) =
2.5/
S 2k
9,
o
3
15
1 periodic, BLYP i
periodic, PBE +——+—
cluster, B3LYP
0.5 \ ! ! ! !
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25

Vysokovykonnd vypoctova technika

Metody kvantového Monte Carla patria k tym najpresnejSim
metddam na vypocet elektrénovej struktury. Sirku zakdzané-
ho pasu sme urcili z rozdielu mnohocasticovych energii z3k-
ladného stavu (HOMO, panel b) v obrazku vyssie) a prvého
excitovaného stavu (LUMO, panel c). Vysledky, na obrazku
vysSie, ktory sucasne ukazuje Skalovanie do termodynamic-
kej limity (limita nekonec¢ne velkého systému). Z tohto obraz-
ku je tiez zrejmé, Ze pre dostato¢ne velké systémy je Skalo-
vanie linedrne v 1/N, kde N je pocet atémov resp. elektrénov
v systéme. Vypocet sme previedli pre klastrové (Zlta farba) aj
periodické aproximanty (fialova a zelena farba, ktoré zodpo-
vedaju dvom réznym pripravam tzv. nodalnych hyperpléch,
t.j. ploch, kde je hodnota vinovej funkcie nulovd). Extrapolo-
vana energia zakazaného pasu (tzv. quasi-particle band gap)
je = 2.4eV, tj. na hornej hranici experimentalnych odhadov.
Tato spocitand hodnota je zrejme najpresnejsim odhadom
Sirky zakazaného pasu v 2D materidli a predstavuje zrejme
unikatny pripad, kedy je spocitand hodnota presnejSia ako
experimentdlne namerana. Opac¢nou stranou mince je cena
za toto Cislo. Na spocitanie energii na obrdzku vyssie sme po-
trebovali asi 30 milionov core hours, ¢o predstavuje zhruba
rocny numericky vykon slovenského superpocitaca AUREL

[1] Y. Naitoh, R. Turansky, J. Brndiar, Y.J. Li, I. Stich, and Y.
Sugawara. Subatomic-scale force vector mapping above a Ge(001)
dimer using bimodal atomic force microscopy,

Nat. Phys. 13, 663 (2017).

[2] D. Dietzel, J. Brndiar, I. Stich, and A. Schirmeisen.
Limitations of Structural Superlubricity: Chemical Bonds versus
Contact Size, ACS Nano 11, 7642 (2017).

[3] T. Frank, R. Derian, K. Tokar, L. Mitas, J. Fabian, I. Stich.
Many-body quantum Monte Carlo study of 2D materials: cohesion
and band gap in single-layer phosphorene,

Phys.Rev. X 9,011018 (2019).

CENA VYPOCTOVEHO CASU
NA SUPERPOCITACI

JEVYVAZENA ULTIMATNYM

POZNANIM A POROZUMENIM.
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UZITOCNE

ly su pritomné vsade okolo
nas. Ludia odpradavna vy-
uZivaju tento mimoriadne
uzito¢ny material v kazdo-
dennom Zivote. Ich existen-
ciu ¢asto nevnimame a ani si
neuvedomujeme ich pritom-
nost, ¢i ich funkénost. Napr.
kozmetické pripravky, zub-
nd pasta, pracie ako aj Cis-
tiace prasky, keramika, ¢i uz
salky, taniere, sanita, alebo
tehly a obklady, vydladzdené
chodniky, ako aj kvalitny pa-
pier, bieliacie hlinky pre mi-
nerdlne oleje, tu viade su ily
pritomne. Maju tiez vyuzitie
v dalsich odvetviach hospo-
darstva ako su stavebnictvo,
chemicky priemysel (kataly-
zatory, nosic¢e hnojiv, plniva
farieb, ziaruvzdorné materi-
aly, adsorp¢né cinidld). Kva-
lita pody je tiez urcovana aj
pritomnostou ilov, ktoré sta-
Nnovuju jej spravne vyuZitie.

V poslednych rokoch sa ily
radia do kategérie surovin
priamo chrdniacich zivotné
prostredie. Vdaka schopnos-
ti napuciavat, teda hydrato-
vat, a zdroven viazat orga-
nické latky v medzivrstvi, su
ily schopné zneSkodfovat
a imobilizovat toxické latky,
ako aj zabranovat Sireniu ne-
Ziaducich latok v prostredi
(skladky odpadov). llové mi-
neraly, napr. montmorillonit,
Ci kaolinit, ako aj hybridné
materidly na ich baze nacha-
dzaju Coraz vacsie uplatne-
nie v priemysle a vyvoji no-
vych pokrocilych materidlov

s presne definovanymi fyzikalnochemickymi vlastnostami.
Su typické vrstevnatou Strukturou, v ktorej si navzajom pre-
pojené siete tetraédrov (T) a oktaédrov (O) do vrstiev, ¢i uz
sposobom T-0 alebo T-O-T. {lové mineraly maju v medzivrstvi
anorganické kationy, castokrat hydratované, ktoré kompen-
zuju ndboj vrstiev spésobeny izomorfnou substitdciou cen-
tralnych katiénov v polyédroch jednotlivych vrstiev. Tieto
anorganické kationy (napr. Na*, Ca**) mo6zu byt nahradené
organickymi molekulami/kationmi, ktoré s ¢asto pritomné
v pdde alebo odpadovej vode (napr. pesticidy, lie¢iva, kationy
tazkych kovov ap.) a zadrziavat ich vo svojej Struktire pomo-
cou tzv. vymennej reakcie katiénov (Obr. 1).

VYMENNA REAKCIA KATIONOV

IVVVVVVY VPR AAAAAAAAL
\AAAAAAAJ H vvvvavvvv
AAAAAAAA vy vyvyvd

PRIRODNY ORGANICKY ORGANOIL Na KATION
iL KATION
0BRAZOK 1

Napuciavacia schopnost ilov sa vyuziva aj pri priprave or-
ganoilov so Specifickymi vlastnostami, kedy moéze byt maly
organicky kation nahradeny vacsimi organickymi katiénmi.
Preto je velmi délezité Studovat aj stabilitu tychto hybridnych
materidlov. Vyskum a vyvoj novych hybridnych materialov
(organoilov) konvenénym sposobom je ¢asto velmi zdihavy
proces, ktory je navyse €asto aj finan¢ne naro¢ny. Novy mate-
ridl je nutné najskér syntetizovat (drahé chemikalie, niekedy
aj zdraviu vysoko Skodlivé a vyzadujuce Specidlne zaobcha-
dzanie) a nasledne otestovat jeho pozadované fyzikalnoche-
mické vlastnosti roznymi experimentalnymi technikami (cena
meracieho ¢asu, dostupnost merani, atd.). Napriek preciznej

Ing. Eva
Scholtzov3, CSc.
posobi ako
vedecka
vyskumnicka

na Oddeleni
teoretickej
chémie v Ustave
anorganickej
chémie v SAV.
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syntéze a dbéslednom testo-
vani novopripraveny material
nemusi spifiat nase pozia-
davky vzhladom k predom
definovanym  vlastnostiam.
Velké mnozstvo materidluy,
energie a financii pomahaju
usetrit prdve metody teore-
tickej chémie a vyuzitie HPC.

Vdaka enormnému rozvoju
HPC a vyvoju novych teore-
tickych metaod, ktorych vyuzi-
tie je dnes uz beznou praxou,
je mozné navrhovat €oraz so-
fistikovanejsie a realistickej-
Sie modely tuhej fazy a teda
aj hybridnych materialov. Po-
uzZitim modelov o stovkach,
niekedy i tisickach atémov
je mozné nasimulovat Struk-
tdru nového materidlu a sku-
mat jeho fyzikdlnochemické
vlastnosti. Mnozstvo expe-
rimentov sa tak vo vyznam-
nej miere moze redukovat
a efektivnejsie navrhovat,
¢im sa da dospiet k ziskaniu
materidlu s cielenymi vlast-
nostami v ovela kratsom
case.

Napriklad je velmi doélezité
vediet ako prebieha inter-
kalacia ilovych minerdlov pri
priprave organoilov. Modely
pocitané kvantovochemicky-
mi metddami, napr. na baze
ab initio DFT (Density Func-

tional Theory) davaju efektivnu odpoved na otdzky ohladom
spOsobu viazania organickych 13tok v medzivrstvi ilovych mi-
neralov, stability organoilov, ich mechanickych a v neposled-
nom rade i spektralnych vlastnosti. Namerané infraCervené,
Ramanove, ako aj UV/VIS spektra byvaju pre tieto latky po-
merne zlozité a identifikacia jednotlivych pasov znacne ob-
tiazna, ak nie nemozna (napr. v désledku prekryvu pasov). Tu
pomoézu Struktirne modely a vypocty. Detailnd analyza vy-
pocitanych vibra¢nych médov jednotlivych funkénych skupin
dokdze detailne popisat nielen jednotlivé pasy v spektre, ale
aj objasnit velmi jemné efekty, napr. cerveny/modry posun
CH vibra¢nych pasov v infracervenych spektrach. Vypoctové
modely v3ak musia byt dostato¢ne velké, aby mohli byt sle-
dované pozadované vlastnosti, ¢i javy. S velkostou modelu
narasta aj vypoctova narocnost a nutnost pouzitia HPC. Jedi-
ne paralelnym pocitanim je mozné dopracovat sa v redlnom
¢ase k rozumnym vysledkom na tychto modeloch (bezne cca
500 atomov).

Z dévodu spominaného efektivheho vyuzitia vypoctovych
metdd sa venujem aplikaciam vypoctovych metdd na Struk-
tary ilovych minerdlov ako aj hybridnych materidlov na ich
baze. Vyuzitim paralelného pocitania na Aurelovi bolo mozné
napr. popisat mechanické vlastnosti graftovaného kaolinitu
metoxy skupinou, na zaklade ktorych sa zistilo, ze je to per-
spektivny materidl pre pripravu polymérnych nanokompozi-
tov. Pritomna metoxy- skupina v Struktare kaolinitu zlepSuje
exfoliacné vlastnosti kaolinitovych vrstiev a tak sa tento or-
ganoil (metoxy-kaolinit, Obr. 2a) lepSie rozptyli v polymérnej
matrici ako samotny nemodifikovany kaolinit. Takisto pomo-
cou analyzy vypocitanych vibraénych moédov a porovnanim
s experimentdlne nameranymi spektrami bolo mozné zistit,
Ze bol nasyntetizovany hybridny materidl, kde v medzivrst-
vi kaolinitu bola pritomna nielen graftovana metoxy skupina,
ale gj interkalovany metanol a voda (Obr. 2b), zrejme z pre-
bytku metanolu pri syntéze organoilu a voda je v ilovych mi-
nerdloch bezne pritomna. Vypocty ukazali, Ze ich pritomnost
v medzivrstvi dokonca vylepsila exfoliatné vlastnosti grafto-
vaného kaolinitu (cca + 15%).

Vyuzitim HP( sa tak dospelo k zaujimavym vysledkom, ktoré pomohli
lepsie charakterizovat pripraveny material a poukazat na jeho vhodné
vlasnosti pri priprave novych polymérnych nanokompozitov.

Intensity (a.u.)

K-MIXW K+W K+M+W
v vOH , oH
5 CH +5 OwH

W
. T //
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1000 1500 3000
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OBRAZOK 2A

Model struktary
graftovaného kaolinitu
metoxy skupinou
s interkalovanou
molekulou metanolu
a vody v medzivrstvi
(K-MIXW).

— oktaédricka siet,
Zlta - tetraédricka siet,

- kyslik,

— uhlik,
biela — vodik,
pohlad v osi a.

0BRAZOK 2B

Vypocitané (Cierna —
K-MIXW) a experimentalne
namerané FTIR spektrum
(Cervena - vzorka E10)
graftovaného kaolinitu
metoxy skupinou.
Legenda: K-MIXW -
graftovany kaolinit
metoxy skupinou

s metanolom a vodou v
medzivrstvi, K — kaolinit, M
- metanol, W - voda, OH -
hydroxy skupina, CH - CH,
skupina, v - valen¢na

a 6 - deformacna vibracia.

Eva Scholtzova dakuje za finan¢nu podporu Vedeckej grantovej agenture VEGA
(2/0021/19) a Agenture na podporu vyskumu a vyvoja ( APVV-18-0075).
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Trojrozmerna shrukfura
sacharidov 38 ich
medzimolekulovych

komplexov s proternmi

Ing. Milos
Hricovini, PhD.
posobi na
Chemickom
ustave SAV ako
veduci Oddelenia
struktury

a funkcie
sacharidov.

MILOS HRICOVIN

acharidy a ich konjugaty patria k zakladnym moleku-
lam, ktoré sa nachadzaju v zZivych systémoch. Medzi
najzndmejsie patria sacharéza (zlozend z dvoch mono-
sacharidov - glukézy a fruktézy) a celuléza (linedrny
polysacharid zlozeny z glukézy). Napriek tomu, Ze oba tieto
sacharidy su aj technologicky vyznamnymi zlG¢eninami, za-
ujem chemikov sa v su¢asnosti sustreduje najma na derivaty
s biologickymi vlastnostami, ktoré maju potencidlne vyuzitie
medicinskej chémii.
Vyznam sacharidov spociva v ich rozmanitych biologickych
vlastnostiach - okrem toho, Ze su zname ako zdroj energie,
zohravaju délezitu ulohu aj pri réznych biochemickych dejoch
v Zivych organizmoch. Vyznamnu ulohu hraju pri réznych
metabolickych procesoch, napr. pri raste a diferenciacii bu-
niek, angiogenéze, zrazani krvi, zapalovych procesoch atd.
Roznorodost funkcii sacharidov je spésobena predovsetkym
ich Struktdrnou rozmanitostou. M6zu sa vyskytovat vo for-
me relativne malych molekdl (mono- a disacharidy) az po
polyméry s linedrnymi alebo rozvetvenymi Struktdrami, kto-
ré tvoria konjugaty s inymi biomolekulami (napr. proteinmi,
lipidmi).

Pre pochopenie funkcii sacharidov, ich derivatov alebo konju-
govanych biomolekul (glykokonjugatov) je nevyhnutna zna-
lost ich Struktury, dynamickych vlastnosti v roztoku a tvorba
medzimolekulovych komplexov. Okrem experimentalnych
technik (v suc¢asnosti najma NMR spektroskopia) je pocita-
¢ova chémia neoddelitelnou sucastou analyzy biomolekdl.
Medzi najviac Studované derivaty sacharidov patria glykéza-
minoglykany, napr. heparin, chondroitin sulfat a kyselina hya-
lurénova. Antikoagulacné vlastnosti polysacharidu heparinu
boli objavené priblizne pred sto rokmi a dlhodobo sa vyuziva-
ju v medicinskej praxi (od konca 30-tych rokov minulého sto-
rocia). Analyza struktury heparinu trvala pomerne dlhi dobu,
pricom mechanizmus jeho ucinku bol odhaleny az nedavno.
Heparin je heterogénnym linedrnym polymérom, ktory pozo-
stava z glukézaminovych jednotiek (GIcN) a urénovych ky-
selin (kyseliny idurénovej - IdoA resp. glukurénovej - GlcA),
pricom vacsina sacharidovych jednotiek obsahuje sulfatovu
skupinu naviazanu v réznych polohach. Molekula heparinu sa
Specificky viaze na protein antitrombin I, v désledku ¢oho sa
nasledne spusta kaskada procesov, ktoré maju za nasledok
zmenu krvnej zrazanlivosti. Pre spravny popis mechanizmu

OBRAZOK 1

tejto medzimolekulovej inte-
rakcie bolo nutné zistit vaz-
bové miesto heparinu (t. j.
ktora cast polysacharidu sa
viaze na antitrombin) ako aj
Struktdru vazbového miesta
na proteine. Zistilo sa, ze pri-
blizne kazda tretia molekula
heparinu obsahuje Specificku
sekvenciu piatich rézne sub-
stituovanych pyranoézovych
jednotiek-tri GIcN (2 x di- a1 x
trisubstituovany), jednu IdoA
(monosulfdtovant) a jednu
GlcA (nesulfatovanu) (Obr. 2).
Uvedeny pentasacharid sa
viaze na vdzbové miesto
v antitrombine Il (Obr. 1). Na
zaklade NMR experimentov
a naslednej teoretickej inter-
pretacie bolo mozné dokazat,
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Struktdra molekuly
heparin-pentasacharidu
(metyl glykozidu)
ziskana optimalizaciou
geometrie pouzitim

DFT metddy. Sekvencia
piatich sacharidovych
jednotiek predstavuje
vazbové miesto
polysacharidu heparinu
pri interakcii s proteinom
antitrombinom lIl.

V hornej ¢asti obrazka (a)
moZeme vidiet Strukturu,
v ktorej je IdoA jednotka
v 'C, forme, dolna Cast
obrazka (b) znazornuje
’S, formu. Body fialovej
farby v okoli molekuly
predstavuju iony sodika.

IdoA2S
GIcN, 3,5

Ze v roztoku dochadza k vzajomnej interakcii jednotlivych sul-
fatovych skupin na pyranézovych kruhoch s aminokyselinami
vo vdzbovom mieste - Arg129, Lys125, Lys11, Lys114, Argis,
Arg46 a Arg47. Napr. 6-S03- skupina v GIcN6S jednotke in-
teraguje s dvomi NH2 skupinami v Arg129 a v Lys125, dalSie
interakcie su medzi Lys125 a karboxylovou skupinou v GIcA,
N-SO3- skupinou a Arg13 a Lys114. VSetky spomenuté amino-
kyseliny interaguju so zaporne nabitymi skupinami v heparine,
okrem 2-S03- skupiny v IdoA. Funkcia tejto sulfénovej skupiny
sa pri interakcii s proteinom prejavuje nepriamo - zmenou troj-
rozmernej Struktury. Na zdklade DFT vypoctov uskutocnenych
na HTC bolo mozné zistit, Ze dochadza k posunu konformacnej
rovnovahy IdoA jednotky vplyvom 2-S03- skupiny (vzhladom
k nesubstituovanej forme) z "C, formy (Obr. 23) na S formu
(Obr. 2b) vo vodnom roztoku (v pomere priblizne 15 : 85). Pri

tvorbe komplexu s protei-
nom sa S, forma stabilizu-
je, t. j. vo vazbovom mieste
je pritomna len 25  forma.
Pritomnost 2-SO3- skupiny
v IdoA jednotke vplyva na
priestorové usporiadanie
susednej redukujucej GIcN
jednotky, ¢o ma za nasledok
vznik trojrozmernej Struktu-
ry ligandu (pentasacharidu),
ktory umozZnuje interak-
ciu jej N-sulfénovej skupi-
ny s Arg46, Arg47 a Lysi114
v protein-pentasacharido-
vom komplexe. Ak IdoA jed-
notka nie je substituovana,
konformacia v roztoku je vy-
razne posunuta na stranu 1C4
formy a energia potrebna na
vytvorenie protein-sachari-
dového komplexu je vacsia,
¢o sposobuje znizenie aktivi-
ty pentasacharidu (priblizne
o dva rady).

Uvedend interakcia medzi
pentasacharidom a antit-
rombinom, ako aj dalSie inte-
rakcie medzi oligosacharidmi
heparinového typu (tetrasa-
charidy, hexasacharidy a ich
interakcie s rastovymi fak-
tormi - proteinmi, ktoré su
dolezité pri medzibunkove;j
komunikacii), patria medzi
velmi Specifické deje, ktoré
su dblezitou sucastou me-
tabolickych procesov v lud-
skom organizme. Podrobnd
analyza trojrozmernej Struk-
tury sacharidov, proteinov
a ich medzimolekulovych
komplexov pomocou teo-

retickych metdd prispieva
k pochopeniu réznych déle-
zitych biochemickych pro-
cesov, ktoré sa odohravaju
v Zivych organizmoch a su
nevyhnutné pre ich existen-

Podrobna analyza
trojrozmernej
struktury
sacharidov,
proteinov

a ich medzi-
molekulovych
komplexov
pomocou
teoretickych
metad prispieva
k pochopeniu
roznych dolezitych
biochemickych
procesov.
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Mgr. Jozef Vivoda
v sucasnosti
pracuje v oblasti
numerickej
predpovede
pocasia v SHMU.
Venuje sa
vyskumu
dynamiky
atmosférickych
modelov.
Najnovsia
publikacia:
,Konecné prvky
pouZivané pri
vertikalnej
diskretizacii plne
stlacitelného jadra
systému ALADIN”,

VVT Vysokovykonna vypoctova technika

“

redpovedou pocasia pomocou numerickych matema-

tickych metdéd rieSenia fyzikalnych rovnic popisujucich

atmosférické procesy na vykonnych vypoctovych sys-

témoch sa zaoberd ¢ast meteoroldgie oznacovana ako
numericka predpoved pocasia. Ide o aplikovany vedecky od-
bor, ktory vznikol spolo¢ne s prvym pocitacom ENIAC v USA.
V roku 1950 na nom J. Charney na podnet J. von Neumanna
spocital prvu Uspesnu predpoved pocasia na zaklade rovnice
barotropickej vorticity. Prvé operativne nasadenie numerickej
predpovede pocasia sa uskuto¢nilo v roku 1954 vo Svédsku
a nasledne o niekolko mesiacov neskér v USA. Slovensko si
muselo na prvu operativhu numerickd predpoved' pocasia
pockat do 1. jula 2004. Vtedy bola spustend automaticka pre-
vadzka numerického predpovedného modelu ALADIN na vy-
sokovykonnom systéme na Slovenskom hydrometeorologic-
kom Gstave (SHMU), ktory bol dodany v januari toho istého
roku. 15lo o systém IBM Regata p690 s 32 CPU POWER4 s 32
GB operacnej pamdte. Tento ndm umoznil zacat operativne
pocitat predpoved pocasia na horizontdlnej mriezke 9 km
x 9 km s 37 vertikalnymi hladinami.

Dodaniu technolégie IBM v roku 2004 predchadzalo stra-
tegické rozhodnutie SHMU pripojit sa ku konzorciu ALADIN
(www.cnrm.meteo.fr/aladin/). Podpisanim memoranda o po-
rozumeni v roku 1992 sa odbornici zo SHMU a z akademické-
ho sektora stali si¢astou medzinarodného timu, ktory vyvijal
model ALADIN. Tento bol koncipovany ako verzia globalne-
ho modelu ARPEGE na ohranicenej oblasti. Vyvoj sa usku-
tocnoval pod vedenim francizskej meteorologickej sluzby
Météo-France, ktord az do dnesnych dni poskytuje partnerom
konzorcia vystupy globdlneho modelu ARPEGE. Tieto sa pou-
Zivaju ako pociatocné a okrajové podmienky pri operativnej
prevadzke modelu ALADIN v jednotlivych meteorologickych
sluzbach Eurépy a niekolkych krajinach severnej Afriky.

Zdrojovy kod modelu ALADIN bol vzdy koncipovany tak, aby
ho bolo mozné efektivne spustit na réznych pocitacovych
platformach. Model vyuziva hybridnu paralelizaciu (kombina-
cia MPI a OpenMP) a zaroven obsahuje vnutorny parameter
na kontrolu dlzky blokov, s ktorymi sa realizuje hlavna vy-
poctova slucka. Toto umoznuje efektivne spustenie modelu
na vysokovykonnych systémoch s réznou topoldgiou, so ska-
larnymi, ale aj vektorovymi vypoctovymi jadrami. Portabilita
ALADIN systému na roézne vypoctové platformy je zarucena
tym, Ze potrebné Upravy zdrojového kodu pre rézne platfor-
my, ako gj jeho optimalizacia napr. kvoli lepsej skalabilite ¢i
vektorizacii, je realizovana formou direktiv pre kompiladto-

ry. Momentalne je pripravovana tzv. single precision verzia
zdrojového kédu, ktora je asi 0 40% rychlejSia ako pévodna
double precision verzia. Uprava zdrojového kédu pre GPU sa
klasickych fortranovskych konstrukcii objektovo orientova-
nym modelom, ktory by mal v buddcnosti zjednodusit vyuzi-
tie modelu s komplexnymi algoritmami optimalneho odhadu.

Prevadzka modelu ALADIN je podmienend povinnostou
SHMU sa aktivne spolupodielat na vyskume a vyvoji modelu
a na udrzbe jeho zdrojového kédu v rozsahu 2 FTE. V stred-
nej Eurépe sa ¢lenské staty ACCORD konzorcia rozhodli svoju
spolupracu posilnit nad rémec existujuceho memoranda a tak
v roku 1994 vzniklo zdruzenie RC LACE (Regional Cooperation
for Limited Area modeling in Central Europe, www.rclace.eu)
s vlastnym rozpoc¢tom, manazmentom a podporou mobility
medzi ¢lenmi zdruZenia. |de o unikatny priklad spoluprace
v strednej Eurépe v oblasti prirodnych vied s priamou aplik3a-
ciou vysledkov do praxe. Podrobnejsie informacie o ACCORD
konzorciu sa docitate v doleuvedenom oranzovom ramceku.

Modernd predpoved pocasia riesi dve zakladné ulohy. Prvou
ulohou je priprava pociato¢nych podmienok z merani nerov-
nomerne rozlozenych v priestore a v ¢ase optimalnou metod-
dou, a druhou ulohou je vypocet predpovede pocasia na za-
klade zndmych pociatocnych podmienok. Takto formulovany
problém vedie k deterministickej predpovedi. Tento typ pred-
povede v st¢asnosti SHMU produkuje 4-krat denne a dava
k dispozicii Sirokej verejnosti produkty az na 3 dni vopred
s 1 hodinovym krokom. Verejnosti najznamejsie je zobrazenie
tychto produktov formou meteogramov.

SHMU je ¢lenom ACCORD, najvacsieho vyskumného
konzorcia na svete zameraného na vyskum a vyvoj
predpovedi pocasia na regiondlnych skalach.
ACCORD (http://www.umr-cnrm.fr/accord/) je
partnerstvo narodnych meteorologickych sluzieb

z 26 europskych krajin vratane Slovenska. Kli¢ovym
cielom ACCORD je posilnit a najma zdielat vyskum
a vyvoj spolo¢ného kdédu modelu numericke;j
predikcie poc¢asia a poskytnut tak kazdému ¢lenovi
konzorcia predpovedny model na urovni dnesného
poznania, ktory moze pouzivat na operativnu
predpoved pocasia vo vysokom rozliseni.

Slovensko si
muselo na prvii
operativnu
numericka
predpoved
pocasia pockat do
1. jula 2004.
Spustena bola na
vysokovykonnom
systéme na SHMU.
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Mgr. Martin
Bellus pracuje

na oddeleni
Numerickej
predpovede
pocasia v SHMU

a venuje sa
vyskumu
prediktability
atmosféry.
Vyvinul a do
prevadzky uviedol
ansamblovy
predpovedny
system A-LAEF,
ktory lepsie
zachytava
extrémne prejavy
pocasia na
najblizsie 3 dni.

V druhej polovici 20 storocia
objavil Edward Lorenz cha-
oticki podstatu spravania
sa dynamickych systémov.
Problém predpovede pocasia
je typicky prototyp chaotic-
kého systému, kde predpo-
ved (v zmysle ¢asového vy-
voja atmosférického stavu)
vypocitand z velmi podob-
nych rovnako pravdepodob-
nych pociato¢nych podmie-
nok moéze viest k odlisnym
predpovediam. Tato odlisnost
sa prejavi na casovej Skale
niekolkych dni, ak ide o pred-
poved  velkopriestorovych
javov ako su polohy atmo-
sférickych frontov, a niekol-

ko hodin, ak ide o predpoved

organizovanej konvekcie, pri-
padne niekolko desiatok mi-
nut ak ide o predpoved javov
ako lokalne letné burky.

Metdédy numerickej predpo-
vede pocasia preto precha-
dzaju od deterministickej
predpovede k pravdepodob-
nostnej, ktord sa realizuje
tzv. ansamblom predpove-
di. Principom ansamblové-
ho pristupu je spocitat sadu
predpovedi vychadzajucich
z rovnako pravdepodobnych,
ale malo odlisnych pociatoc-
nych podmienok. OdliSnost
jednotlivych stavov atmo-
sféry by pritom mala kores-
pondovat s presnostou, resp.
chybami merania jednotli-
vych meteorologickych prv-
kov, ako su napriklad teplota
a vlhkost. Okrem neurcitosti
poCiato¢ného stavu atmo-
sféry sa simuluje aj neurdi-

tost samotného numerického
modelu, kedZe Ziadny model
nepopisuje realitu dokonale.
Toto robime s vyuzitim roz-
nych fyzikdlnych schém pre
jednotlivé ¢leny ansabla, ale
aj pomocou stochastickych
perturbacii prispevkov z fy-
zikdlnych procesov. Dalsou
pouzivanou metodou je per-
turbovanie samotnych para-
metrov v réznych fyzikalnych
schémach, napriklad pre tur-
bulenciu. Vystupom tychto
systémov potom nebyva-
ju iba konkrétne ocakavané
hodnoty  predpovedanych
prvkov, ale aj pravdepodob-
nost vyskytu rozsahu tychto
hodnét. Obrovskou vyhodou
ansamblov oproti determi-
nistickej predpovedi je, Ze ma
potencidl zachytit aj menej
pravdepodobné scenare s ex-
trémnym vyvojom pocasia.
Experti SHMU zohrali klta¢o-
vU Ulohu pri vyvoji systému
ansamblovych predpove-
di A-LAEF (ALARO - Limited
Area Ensemble Forecasting),
ktory prevadzkuje zdruze-
nie RC LACE na superpocitaci
v ECMWF (European Centre
for Medium-range Weather
Forecasts). Ansamblovy
predpovedny systém A-LAEF
pozostdva zo 16 perturbova-
nych predpovedi a 1 kontrol-
ného behu, vsetky s hori-
zontalnym rozliSenim 4.8 km
a 60 vertikdlnymi hladinami.
Vypocet celého ansdamb-
la prebieha 2-krat denne na
najblizSie 3 dni dopredu na
systéme CRAY XC30 zloze-
nom z viac ako 3500 ndédov

CONTROL | 18-21 UTC | MAX 58.71 mm
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ANSAMBLOVY PREDPOVEDNY
SYSTEM A-LAEF:

17 moznych scenarov
predpovede konvektivnych
zrazok pre jednu

z pripadovych studii.
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s 36 vypoctovymi jadrami na technolégii CPU Intel Broadwell.
Ziadny suc¢asny ¢len RC LACE nema lokalne k dispozicii porov-
natelny vypoctovy vykon na prevadzku podobného ansam-
blového systému na takej velkej vypoctovej oblasti.

Na SHMU je v st¢asnosti po dvoch upgradoch vypoctového
vykonu v roku 2010 a v roku 2014 k dispozicii 22 nédov. Z nich
10 je typu IBM p755 s 32 jadrami typu POWER7 a 256 GB pa-
madte na ndd a 12 je novsieho typu IBM Flex p460 s jadra-
mi typu POWER7+. Dostupny vykon na SHMU za obdobie od
roku 2004 vzrastol priblizne 20-nasobne. Toto nam umoznilo
implementovat na SHMU systém asimilécie prizemnych po-
zorovani a metodu blendingu, ktory umoznuje vylepsit po-
Ciato€ny stav modelu ALADIN kombinaciou predpovede lo-
kalneho modelu s pociato¢nymi podmienkami z globalneho
modelu ARPEGE. Zaciatkom roku 2017 sme implementovali
verziu modelu ALADIN s rozliSenim 4.5 km x 4.5 km a 63 ver-
tikdlnymi hladinami. Do 10 rokov tuto oblast rozliSenia po-
stupne dosiahnu globdlne atmosférické modely a prislusné
ansamblové systémy na nich zalozené. V blizkej buducnosti
sa preto musi numericka predpoved poc¢asia na SHMU rozvi-
jat dvoma potencidlnymi smermi podla dostupného vypocto-
vého vykonu. Bude sa zvySovat rozliSenie deterministického
modelu na 1 km, so 100 a viac hladinami. Ak to vypoctovy
vykon dostupny na SHMU umozni, tak zaéneme implemento-
vat systém pravdepodobnostnej predpovede na tychto roz-
liSeniach, ale zrejme na menSom Uzemi. Predpovede budu
obnovované aspon kazidé 3 hodiny. V tychto priestorovych
Skalach sa odohravaju konvektivne procesy, tvoria sa zimné
inverzie v Udoliach a ranné radiacné hmly, prebieha steka-
nie studeného vzduchu po povrchu do Udoli po tom, ako sa
radia¢ne vychladi nad snehovou pokryvkou a podobne. Na
modelovanie tychto javov nestaci iba zvysit rozlisenie, ale
je potrebné vyvinut nové pristupy k vypoctu radidcie a jej
interakcie s obla¢nostou, nové pristupy vypoctu turbulencie
a zdokonalenie algoritmov, ktoré popisuju v modeli tvorbu
oblacnosti a zrazok. Okrem toho bude potrebné zvysit stabili-
tu pouzitych numerickych schém, ¢i vyuzit nové typy merani
atmosférickych parametrov s vysokym priestorovym a ¢aso-
vym rozliSenim na ziskanie realistického popisu aktualneho
stavu. Je potrebné upresnit Udaje - fyziografické databazy,
ktoré popisuju vlastnosti zemského povrchu a jeho interakciu
s atmosférou. Nové verzie modelu ALADIN, na ktorych kon-
zorcium a RC LACE pracuje, prinesu v blizkej buducnosti zlep-
Senie kvality predpovedi najma z hladiska vysSie popisanych
javov.

Mgr. Maria
Derkov3, PhD.
pracuje

na oddeleni
Numerickej
predpovede
pocasia v SHMU.
Venuje sa
problematike
asimilacie dat,

v tejto oblasti
vedie aj bakalarske
a diplomové prace
Studentov FMFI UK.




VVT Vysokovykonna vypoctova technika

V stcasnosti sa ukoncuje im-
plementdcia nového vykon-
ného vypoctového systému
na SHMU. Ide o 240 nédov,
kde kazdy nod bude osade-
ny 2 procesormi Intel Xeon
Gold 6230 s 20 jadrami. Nédy
budd prepojené technold-
giou OmniPath. Podla poza-
dovanych  vykonnostnych
testov, ktoré mali dodavate-
lia splnit, otakdvame narast
vykonu asi 30- aZ 40-nasob-
ne voci existujucemu stavu.
Tento systém bude k dispozi-
cii expertom zo SHMU v prie-
behu tretieho kvartalu 2021.

Na novom systéme sa okrem
atmosférického predpoved-
ného modelu ALADIN budu
operativne prevadzkovat
okolo roku 2022 aj modely
kvality ovzduSia. Momental-
ne sme zacali vyvoj interfa-
ce medzi modelom ALADIN
a tymito modelmi zneciste-
nia atmosféry, od ktorych
otakdvame spresnenie vy-
strah na vyskyt koncentracii
nebezpecnych I3tok aj v lo-

i

kalitach, kde SHMU z finan¢nych dévodov nerealizuje moni-
toring v redlnom case.

VSeobecne plati, Ze ¢im je vysSie rozliSenie predpovedného
modelu, tym vacsie su poziadavky na presnost pociatocnych
podmienok. Nasa hlavnd pozornost sa preto dnes sustredi na
implementaciu metdd, ktoré nam umoznia upresfiovat pocia-
tocné podmienky pomocou dat, ktoré v sebe obsahuju me-
teorologicky signal s vysokym priestorovym rozliSenim, a to
najma radarov a satelitov. V sucasnosti sme aktivne zapojeni
do vyvoja kontroly kvality radarovych udajov a do ich prepro-
cessingu za Ucelom ndasledného pouZzitia v procese pripravy
pocCiatocnych podmienok. Testujeme pouzitie novych zdrojov
Udajov, pozorovania z lietadiel, pouzitie ZTD (Zenith Total De-
lay) a STD (Slant Total Delay) z navigacnych satelitnych sys-
témov.

Najvacsim problémom strategického planovania v oblasti
numerickej predpovede pocasia na Slovensku je absencia ga-
rancif pri pravidelnej obnove vypoc¢tového vykonu na SHMU.
Sme presvedcCeni, Ze tato situdcia vychadza z nepochopenia

nepriamej ekonomickej hodnoty, ktoru kvalitnd predpoved

pocasia prindsa. Zvykli sme si na to, Ze vystrahy a predpove-
de su k dispozicii zadarmo a ich kvalita sa postupne zvysuje.
Podvedome riadime nase spravanie podla tychto informacii
a ani si neuvedomujeme, aky velky dopad tieto informacie
maju nielen na kazdodenny Zivot, ale aj na turizmus, logistiku,
leteckd dopravu, ochranu pred radiacnym nebezpecenstvom
a vseobecne na nase aktivity. Predpovedny model ALADIN
a jeho produkty maju prierezovy charakter v hospodarstve
SR a ovplyvnuju nepriamo kazdu oblast nasej ekonomiky. In-

Numericka predpoved
pocasia a vysokovykonné
pocitanie su prepojené
nadoby, ktoré sa navzajom
ovplyvnuju.

frastruktira SHMU, na ktorej sa vypocet numerickej predpo-
vede pocasia realizuje, patri do kritickej infrastruktury SR. Ne-
existuje vsak stratégia obnovy vypoctovej techniky priamo
zo Statneho rozpoctu. Pritom ekonomické Studie nepriame-
ho ekonomického dopadu existujice v inych krajindch (USA,
EU) ukazuju, ze kazdé Euro investované do oblasti numeric-
kej predpovede pocasia sa vrati niekolko desatndsobne este
v tom istom roku, kym napriklad navratnost investicii do dial-
nic je na ro¢nej Skale iba dvojndsobna.

Numerickd predpoved pocasia a vysokovykonné pocitanie su
prepojené nadoby, ktoré sa navzajom ovplyviuju. Komplex-
nost numerickych predpovednych modelov bola vidy limi-
tovana dostupnym vypoctovym vykonom tak, aby doba vy-
poctu jednodnovej predpovede nepresiahla dobu niekolkych
minut. Toto pravidlo plati aj dnes, a aby sme ho boli schopni
dodrzat pri zachovani kvality produktov na hranici dnesného
poznania, potrebujeme vysokovykonné technolégie s vyko-
nom stoviek Tflops.

Buducnost numerickej predpovede pocasia na Slovensku za-
visi nielen od SHMU, ale najma od dostato¢ného po¢tu dobre
pripravenych absolventov vysokych $kél, ktori budd rozumiet
fyzike atmosféry, numerickym matematickym metédam
a zaroven budu vzdelani aj v oblasti programovacich metéd
na superpocitacoch. Takato aktivita presahuje ramec ¢innosti
SHMU a velmi dobre si preto uvedomujeme, Ze Slovensko po-
trebuje posilfiovat centrd vysokovykonného pocitania, ktoré
budd schopné poskytovat priestor na vzdeldvanie v oblas-
tiach potrebnych pre numerickd predpoved pocasia. Tato sy-
nergia na Slovensku vznikd a verime, ze bude Uspesna.

oo VV F

Najvacsim
problémom
strategického
planovania

v oblasti
numerickej
predpovede
pocasia na
Slovensku je

absencia garancii

pri pravidelnej
obnove
vypoctového
vykonu na SHMU.
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Narodné kompetencné centrum
pre HPC na najvacsej IT konferencii
na Slovensku

V dnoch 7. - 9. decembra 2020 sa v Bratislave konal uz 19.
ro¢nik najvacsej IT konferencie na Slovensku - ITAPA. Projekt
EuroCC a Narodné kompetencné centrum pre vysokovykonné
vypocty na tomto medzindrodnom kongrese predstavil Luk3s
Demovi¢, riaditel' Centra spolo¢nych cinnosti Slovenskej
akadémie vied (CSC SAV) a predseda spravnej rady Narodného
superpocitacového centra (NSCC).
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Pocas svojej prednasky L. Demovic priblizil u¢astnikom projekt
EuroCC a jeho ciele a zdo6raznil aj délezitost superpocitacov pre
rozvoj inovacii na Slovensku a ich nevyhnutnost pri digitaliza-
cii a transformacii priemyslu. Prave prostrednictvom sluZieb,
ktoré NCC pre HPC na Slovensku poskytuje, m6zu podniky, ale
aj subjekty z akademického prostredia a Statnej spravy, zacat
vyuZivat nastroje HPC, umelej inteligencie, HPDA a strojového
ucenia.

Centrum spolo¢nych ¢innosti SAV je spolu s Ministerstvom in-
vesticii, regiondlneho rozvoja a informatizacie SR (MIRRI SK)
a konzorciom 14DI ¢lenom Narodného superpocitacového cen-

tra. NSCC bude s Narodnym kompetenc¢nym centrom pre HPC
Uzko spolupracovat na rozvoji HPC oblasti na Slovensku.

O vyzname zdkladného a aplikovaného vyskumu v rdmci
transformacie slovenského priemyslu debatoval L. Demovic
v diskusnom paneli s dalSimi Ucastnikmi, vratane podpred-
sedu vlady a ministra hospodarstva Slovenskej republiky, Ri-
charda Sulika.

Jarna skola PRACE

i,

Modelovanie materidlov s pouzitim HPCa Al/ML

PRACE je vyskumnd infrastruktdra zamerand na vedecky
vyskum a vyvoj s cielom zvysit eurépsku konkurencieschop-
nost, ktord bola zaloZzena 23. aprila 2010 ako medzindrodna
neziskova asociacia so sidlom v Bruseli. Su¢astou vyskumne;j
infrastruktury PRACE je 26 clenskych krajin, ktoré vytvara-
ju celoeurépsku superpocitacovu infrastruktaru. Slovensku
republiku v projekte PRACE zastupuje Centrum spolo¢nych
¢innosti SAV - Vypoctové stredisko. Partnerstvo pre vyspelu
vypoctovu techniku v Eurépe pravidelne ponuka rézne vzde-
lavacie kurzy a workshopy organizované jednotlivymi ¢len-
skymi krajinami.

D3 ANOYOSAN

“ 1AN


https://www.itapa.sk/
https://www.eurocc-access.eu/
https://www.sav.sk/?lang=sk
https://www.mirri.gov.sk/
https://www.mirri.gov.sk/
https://www.mirri.gov.sk/
https://prace-ri.eu/

©
=
o=
il
O
(V)
g
\©

WT

V juni tohto roka Centrum spolo¢nych ¢innosti SAV orga-
nizovalo PRACE jarnu Skolu, tentokrat s témou Modelovania
materidlov s pouzitim HPC a nastrojov umelej inteligencie
a strojového ucenia. Workshop sa konal v dhoch 15. - 18. juna
2021 ako online podujatie.

Sme velmi radi, Ze nase pozvanie prijali ¢lenovia VASP (Vien-
na Ab initio Simulation Package) timu z University vo Viedni:
prof. George Kresse, Dr. Martijn Marsman, Dr. Martin Schlipf,
Dr. Ferenc Karsai a Dr. Marie - Therese Hibsch. Medzi lektormi
bol aj Dr. Tomdas Bucko z Prirodovedeckej fakulty Univerzi-
ty Komenského v Bratislave. Svoje skisenosti s aplikaciou
nastrojov strojového ucenia na chemické problémy s nami
zdielala aj re¢nitka z druhej najvacsej univerzity vo Finsku -
Prof. Milica Todorovic (University of Turku).

U¢astnici ziskali nové poznatky o modelovani materialov od
teoretickych konceptov, implementacie paralelnych algorit-
mov az po efektivne pouzitie aplikacii a programov v HPC
prostredi. Workshop bol zamerany aj na vyuZitie nastrojov
a technik strojového ucenia na rieSenie chemickych prob-
lémov a dizajn novych materidlov so $pecifickymi vlastnosta-
mi.

Bezplatné vzdelavacie aktivity
Narodného kompetencného centra
pre HPC

Experti z Narodného kompetencného centra pre vysokovy-
konné pocitanie pravidelne organizuju bezplatné IT kurzy na
rozne zaujimavé témy, akymi napriklad su: paralelné progra-
movanie, praca v HPC prostredi, neurénové siete, zaklady
strojového ucenia a praca s Big Data ¢i programovanie a pra-
ca s grafickymi akceleratormi GPU/CUDA a OpenCL. Kurzy su
ur¢ené pre vsetkych zaujemcov z vedeckej komunity, ale aj
SirSej verejnosti.

Momentalne v Narodnom kompetencnom cente pre HPC pri-
pravujeme sériu popularizacnych a vzdeldvacich prednasok
o vysokovykonnom pocitani. Prednasky za¢nu v septembri
a priblizia vam poutzitie superpocitacov v réznych vednych
odboroch. Dozviete sa viac o architektire a softvérovom
vybaveni superpocitacov, o paralelnych vypoctoch a algorit-
moch aj o vizualizacii vedeckych dat.

Na stranke Narodného kompetencného centra pre HPC
ndjdete vela uzito¢nych informacii, ako napriklad aktualne
novinky zo sveta HPC, otvorené ci pripravované vyzvy,
informacie o kurzoch, hackathonch a podujatiach.

Odoberajte newsletter NCC, ak nechcete ni¢ zmeskat. Sledujte
Narodné kompetencné centrum aj na socialnych sietach!

V Narodnom
kompetencnom
cente pre HPC
pripravujeme
sériu
popularizacnych
a vzdelavacich
prednasok o
vysokovykonnom
pocitani.
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Vysokovykonnd vypoctova technika

SEASONAL SCHOOL
ON BIOINFORMATICS

ednou z aktivit VS SAV, v ramci projektu PRACE, je organizovanie

work-shop-ov v oblasti HPC, prostrednictvom tzv. “Seasonal Schools”.

Tie sa organizuju zvycajne Styrikrdt do roka v réznych clenskych

krajinach zdruzenia PRACE. Hostitelska organizacia si pritom zvoli tému
a trvanie workshopu, ktoré zvykne byt v rozsahu 3 az 5 dni. Vypoctové
stredisko SAV uz v minulosti jedno takéto podujatie organizovalo a to
Vv januari 2016 na tému HPC implementdcii a aplikacii metod funkcionalu
hustoty (DFT) v chémii a tuhej faze.

Nasim zaujmom je rozSirovanie spektra vednych oblasti vyuzivajacich
nase HPC sluzby, a nakolko popularita bioinformatiky a ,strojového uce-
nia” (machine learning) neustale rastie, rozhodli sme sa tento rok zorgani-
zovat ,seasonal school” zameranu prave na tieto oblasti. V priebehu nie-
kolkych mesiacov pred zaciatkom samotného podujatia, sme sa stretdvali
s vedeckymi skupinami na ustavoch SAV a univerzitach v snahe zistit,
ktory aspekt alebo podoblast tejto Sirokej vednej discipliny, akou bioin-
formatika bezosporu je, je pre nich klicovy. Planovanie bolo o to zlozZitej-
Sie, Ze prienik zaujmu (a pouzivanych softvérovych prostriedkov) medzi
vedeckymi skupinami pésobiacimi na Slovensku nie je velky, a Ze vacsina
skupin si doposial vystacila s vypoc¢tovym vykonom bezného desktopu
alebo lokalne prevadzkovaného servera. Na zaklade tychto skuto¢nosti
sme sa pri navrhovani programu workshop-u rozhodli ist cestou kom-
promisu a orientovat sa na najpopularnejsi bioinformaticky programovy
balik BLAST (Basic Local Alignment Search Tool) a univerzalne nastroje na
spracovanie (Apache Spark) a Statistickt analyzu (jazyk R) “velkych dat”.

Workshop sa uskutocnil v dnoch
23. az 26. aprila 2018, v priestoroch
Centra bioldgie rastlin a biodiverzi-
ty SAV. Zucastnilo sa ho 34 vedcov
7o Slovenska, Ceska a Rakuska,
celkovo z 13-tich réznych institdcii.
Predndsajucimi boli prof. Erik Bong-
cam Rudloff (prednaska ,Uvod do
bioinformatiky”), profesor bioin-
formatiky na Svédskej University
of Agricultural Sciences, a trojica
odbornikov z finskeho CSC (Centre
for Scientific Computing): Dr. Seija
Sirkia (presnaska a hands-on ,Pa-
ralelné programovanie v jazyku
R”), Dr. Kimmo Mattila (prednaska
a hands-on ,BLAST v HPC prostre-
di”) a Apurva Nandan (presndska
a hands-on ,Analyza velkych dat
pomocou Apache Spark”). Pocas
workshop-u mali ucastnici k dispo-
zicii vypoctovy klaster zaobstarany
z projektu SIVVP a nainstalovany
na Ustave Experimentalnej fyziky
SAV v KoSiciach, ktory im (vdaka
x86-64 architektire) ponukol moz-
nost otestovat si prislusné softvé-

rové prostriedky pocas ,hands-on”
blokov.

U¢astnici, ktori nemali doposial
skusenosti s pracou v HPC pro-
stredi, mali moznost absolvovat
jednodnovych ,rychlokurz” pre
zacatim workshop-u pod vedenim
lektorov z VS SAV, ktord sme pre-
nasali aj formou telekonferencie.
Zo spatnej vazby od ucastnikov
sme sa dozvedeli, Ze workshop do
velkej miery naplnil ich oc¢akdava-
nie. Nasim cielom bolo hlavne pri-
l3kat Siroké spektrum (sucasnych
aj buducich) HPC pouzivatelov, (i
uz v bioinformatike pracuju, alebo
s fou iba zacinaju, ale aj informo-
vat ich o moznostiach, ktoré im VS
SAV pontka. Verime, zZe tuto ponu-
ku vyuzija.



https://prace-ri.eu/

SLOVENSIO

Supernradinovio

VEDY

ysokovykonné vypocty a hlavne superpocitac sa stali nevyhnut-

nymi pre rozvoj vsetkych vedeckych oblasti a stdvaju sa tretim

pilierom vedy po tedrii a experimente. Preto je nesmierne do-

lezitd polularizacia superpocitacov a ich vyuzitie na zlepSenie
kazdodenného zivota ludi.

Cielom projektu bolo preto vysvetlit fundametalnu
ulohu, ktoru zohravaju superpocitace v inovaciach a vedeckych pokro-
koch, vyhody ich pouzivania a zdéraznit ich vyuzitie v kazdodennom Zi-
vote. Projekt vysvetluje ¢o znamend HPC, ako funguje a ako sa pouziva
v konkrétnych prikladoch zo skuto¢ného zZivota. Najnovsie pokroky vy-
poctovych technoldgii a vyskumu by mali inSpirovat cielové publikum,
alebo aspon zvysit transparentnost nasadenia HPC.

Kazdy partner projektu reprezentuje jeden zo Statov aliancie VySehrad-
ska Stvorka. SU nimi VIadna agentira pre informacno-technologicky
rozvoj (Madarsko), Vypoctové stredisko Centra spolo¢nych ¢innos-
ti Slovenskej akadémie vied (Slovensko), Poznanské superpocitaco-
vé a sietové centrum (Polsko) a VSB - Technicka univerzita Ostrava/
ITalnnovations (Ceska republika). Kazdy z nich prevadzkuje narodnu
superpocitacovu infrastrukturu a investuje vela ndmahy do popularizac-
nych aktivit, aby vysvetlili ¢o je to superpocitanie, preco je nevyhnutné,
a preco je opravnenou investiciou. Ale pochopenie vedeckych tém a su-
perpocitacov nie je pre neodbornikov jednoduché. Ak chceme, aby
% bola vsetka komunikacia zrozumitelna, prispésobili sme
Centrum spoloénych tinnosti ' . sy vSetky materidly na Sirenie informacii pre rézne Grovne

Slovenskej akadémie vied Vypoétové stredisko

o S _ N veku, vzdeldvania a odbornych znalosti. Cielom projektu L VO

je nielen vzdelavat siroku verejnost, ale aj inspirovat mlad- ol i <
Siu generaciu v krajinach V4, inspirovat a motivovat ich
a zapalit v nich vasen pre technické predmety - vedu,
technologiu, inZinierstvo a matematiku. Prave absol-
venti tychto disciplin su potrebni nielen ako prevadzkova-
telia HPC infrastruktur, ale aj ako pouzivatelia nasich super-
hrdinov vedy - superpocitacov.
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