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hpc Iocus

redakcie

Mile pouzivatelky a pouzivatelia, priaznivci HPC,

bol to pre nas v Narodnom kompetenénom centre pre HPC a Na-
rodnom superpocitatovom centre rusny rok. Verim, Ze sme sa
pocas neho opat pribliZili o €osi blizsie k tomu, aby sme na Slo-
vensku vybudovali aktivhu HPC komunitu - komplexny, vitalny
a udrzatelny ekosystém.

Prvym a dlhSie o¢akdavanym krokom je zakladnd obnova in-
frastruktary, ¢o sa ndm - hoci s komplikaciami - podarilo. Novy
HPC systém Devana bude spristupneny v priebehu jesene 2022,
v decembri 2022 pladnujeme spustit prvd vyzvu na poddvanie
Ziadosti o pristup pre konkrétne projekty.

Na HPC sa nezabudlo ani v slovenskom Plane obnovy a odol-
nosti, kde sa pocita s investiciou priblizne 70 miliénov Eur. Pre
slovensku vedu, vyskum a inovacie je to urcite dobra sprava.
Je zaroven mojim hlbokym presvedcenim, Ze potencidl tejto
investicie mézeme naplno vyuzit len vtedy, ak sa nam podari
nastartovat celonarodny HPC ekosystém a aktivhe podporovat
vsetky jeho zlozky. To bude vyzadovat spolupracu a koordina-
ciu mnohych partnerov na viacerych drovniach a iste to nebude
jednoduché - pre Slovensko je vsak najvyssi ¢as zacat.
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Vysokovykonnd vypoctova technika

Dnes uz tazko ndjst odbor ¢i segment, kde sa pokrocilé tech-
noldgie ako umel3 inteligencia, spracovanie a analyza velkych
objemov dat ¢i pokrocilé simulacie neuplatnia. Zdaleka pritom
nejde len o akademicky vyskum a vyvoj, ktory sa mnohym
mbze zdat vzdialeny od reality. HPC je dnes omnoho dostupnej-
Sie a Coraz CastejSie ho vyuzivaju aj sukromné firmy a verejna
sprava, je zakladom inovativnych postupov a pokrocilych digi-
talnych rieSeni, spomefme ako priklad optimalizaciu dopravy
v mestach, automatické vyhodnocovanie medicinskych snim-
kov, klimatické modely ¢i digitalne dvojicky.

Prave rozvojom ekosystému chceme umoznit medziodboro-
vl a medzisektorovl spolupracu, pomoct slovenskym firmam
spravit dalsi krok v digitalizacii a podporit ich pri vyvoji a im-
plementacii HPC rieSeni a v neposlednom rade vychovavat na
Slovensku novych odbornikov. Nepovazujme preto investiciu do
rozvoja HPC ekosystému za luxus, povazujme ju za nevyhnut-
nost.
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Narodne

superpocilacove

cenkrum

PLATFORMA

PRE SPOLUPRACU A ROZVO)

HPCNA SLOVENSKU

Narodné superpocitacové
centrum sme  predstavili
v poslednom vydani HPC Fo-
cus-u ako zdruzenie $tatneho,
akademického a sukromné-
ho sektora, ktoré v novembri
2020 vzniklo s pomerne ambi-
cidznym cielom vybudovania
mimoriadne vykonnej HPC in-
frastruktury - superpocitaca,
ktory by Slovensko dostal na
Spicku minimalne v ramci Eu-
ropy. Slovensko na to vyuzije
prostriedky z Planu obnovy
a3 odolnosti v objeme priblizne
70 miliénov eur. V sucasnos-
ti vznikd komplexnd Studia
uskutocnitelnosti, na zaklade
ktorej sa urc¢i presnd podoba
a harmonogram investicie.

Ak hovorime o vyznamnej in-
frastruktire obstaranej z ve-
rejnych zdrojov, prdvom sa
ocakavaju prinosy pre vedu,
spolo¢nost a ekonomiku kra-

jiny. Je to prilezitost zvysit na
Slovensku znalosti a zru¢nosti
v HPC a suvisiacich technolé-
giach (Al/ML, HPDA, pokro-
¢ilé simulacie) a docielit, aby
firmy pouzivali viac digital-
nych rieSeni zaloZenych na
HPC, aby sme dokazali vy-
chovat odbornikov a udrzat
talenty, aby slovenski vedci
a vyskumnici mohli byt rov-
nocennymi partnermi svojim
eurépskym kolegom pri rie-
Seni komplexnych problémov
v réznych odboroch.

Narodné superpocitacové
centrum je v aktudlne platnom
Plane obnovy a odolnosti de-

finované ako prevadzkovatel

tejto infrastruktury. V rdmci
enviromentalnej zodpoved-
nosti a aj vzhladom na sucas-
né ceny energii NSCC dérazne
navrhuje postavit stratégiu
investicie na dlhodobej udrza-
telnosti prevadzky s ¢o najsir-
sim vyuzitim zelenych tech-
noldgii, napriklad fotovoltaiky
a vyuZziti odpadového tepls,
ktoré superpocitac pri svojej
prevadzke produkuje.

Ci uz bude mat novy superpocita¢ vykon desiatky alebo
stovky petaflopov, je bezpochyby potrebné pripravit nan
komunitu pouZzivatelov a nastartovat podporny ekosystém.
HPC infrastruktura je jeho zakladom, ale samotna instalacia
a spustenie do prevadzky ani zdaleka nezabezpecia pIné vyu-
Zitie potencidlu takejto investicie. Na zaklade prikladov zo za-
hrani¢ia (Luxemburg, Spanielsko ¢&i Japonsko), ale aj z vlastnej
skusenosti vieme, Ze toto je mozné dosiahnut len systema-
tickou a vytrvalou podporou odbornikov v jednotlivych apli-
kacnych oblastiach na univerzitdch a v Slovenskej akadémii
vied, vyvojarov softvérovych nastrojov, ako aj vybudovanie
expertnych timov pre podporu pouzivatelov a siete regional-
nych sprostredkovatelov. Potrebné je tiez podporovat malé
a stredné podniky, velky priemysel a verejnu spravu réznou
formou od poradenstva cez grantové schémy po spolupracu
na vyskumno-vyvojovych projektoch.

Vybudovanie HPC ekosystému na Slovensku je prirodzenou
Ulohou pre NSCC, ktoré sa profiluje ako narodna platforma pre
spolupracu a rozvoj tejto oblasti. NSCC je zaroven plnohodnot-
nou instituciou, ktord bude moct jednotlivé aktivity v oblasti
HPC realizovat, koordinovat ich na narodnej Urovni a podielat
sa na vytvarani stratégie dlhodobého rozvoja HPC. Nebude to
vsak robit izolovane, ale s aktivnym zapojenim svojich ¢lenov
a partnerov tak, aby bola realizacia projektu postavend na
spolupraci a synergidch namiesto stperenia. Zjednotena ko-
munita NSCC, univerzit, SAV a dalSich relevantnych institdcii
je najlepsim spdésobom ako do buduicnosti zabezpecit dosta-
to¢nu vahu poziadavkam rozvoja HPC aj za horizontom Planu
obnovy a odolnosti.

Je to prilezitost
zvysit na
Slovensku znalosti
a zrucnosti v HPC
a suvisiacich
technolagiach
(AI/ML, HPDA,
pokrocilé
simulacie)

a docielit, aby
firmy pouzivali
viac digitalnych
rieseni zalozenych
na HP(, aby sme
dokazali vychovat
odbornikov

a udrzat talenty.


https://eurocc.nscc.sk/ncc-v-slovenskom-hpc-ekosysteme/
https://eurocc.nscc.sk/ncc-v-slovenskom-hpc-ekosysteme/

NovU superpoc

Vypoctova cast
superpocitaca
bude pozostavat
20 140
univerzalnych
vypoctovych uzlov
pre klasickeé HPC

a 8 akcelerovanych
uzlov pre ulohy

z oblasti umelej
inteligencie

a strojoveho
ucenia (Al/ML).
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Novy HPC systém Devana (Development and enabling), ktory
sa podarilo obstarat ako ndhradu Aurela v ramci Opera¢ného
Progamu Integrovana Infrastruktura (OPIl-2020/7/55-NP, projekt
Narodné kompetencné centrum pre vysokovykonné pocitanie,
kéd 311071AKF2) je v pokrocilom $tadiu pripravy.

V konkurecii viacerych doddavatelov uspela technolégia od firmy
Lenovo. Lenovo je etablovand spoloc¢nost v oblasti budovania
vysokovykonnych pocitatov a hoci nema Ziaden systém v prvej
desiatke 500 najvykonnejsich pocitacov sveta, v ramci celého zo-
znamu topsoo (data z juna 2022) postavilo az 161 systémov. Nas
systém sice nema také parametre, aby sa ¢o i len pribliZil k po-
slednému stroju z tohto zoznamu, bude ale isto povzbudivym
navysenim v sucasnosti pomerne obmedzenych domacich HPC
kapacit pre akademickd komunitu. Zaroven pocitame s vyuziva-
nim zariadenia dal3imi komunitami pouzivatelov zo sukromného
a verejného sektora. Aj vdaka tomu sa ndm podarilo do Devany
zakomponovat dalSie hardvérové platformy a tym rozsirit portfolio
problémov efektivne riesitelnych na superpocitaci. Vypoctova ¢ast
superpocitaca bude pozostavat zo 140 univerzalnych vypoctovych
uzlov pre klasické HPC a 8 akcelerovanych uzlov pre tlohy z oblasti
umelej inteligencie a strojového ucenia (Al/ML). K systému patri 3j
nové zdielané datové Ulozisko, ktoré je klasicky rozsegmentované
na 2 nezavislé ¢asti, jedna sluZiaca na ukladanie trvalych dat pouzi-
vatelova a druha na doc¢asné data generované simulaciami. Okrem
toho jednotlivé vypoctové uzly disponuju lokalnymi uloziskami.
Servisna €ast je podobne ako to bolo v pripade Aurela nakonfiguro-
vana do rezimu vysokej dostupnosti (vsetky kritické komponenty

su zdvojené pre pripad vypad-
ku) a patria sem uzly sliZiace
na prihlasenie sa do systému
a jeho spravu na réznych urov-
niach. Novinkou je modul slu-
Zieb pozostavajuci zo Styroch
serverov, ktorého Ulohou bude
zabezpecovat niektoré inter-
né, ale najma externé sluzby
(napr. OpenOnDemand, grafic-
ké rozhranie, Specifické sluzby
na miery, ...). Priestorova dis-
pozicia superpocitata Devana
rata so Siestimi kompaktnymi
42U rackmi technologického
radu LeSlI (Lenovo Scalable
Infrastructure). V porovnani
s Aurelom je znacne odlisna
aj technolodgia chladenia pro-

OBRAZOK 1

Styri univerzélne vypoctové
uzly Lenovo ThinkSystem
SD630 v2 v jednotke DA240.

strednictvom vodou chladenych rackovych dveri (tzv. ne-
priame vodné chladenie). Ta vyznamne zjednodusuje Udrzbu
a pripadnu vymenu poskodenych suciastok.

Vykonovou jednotkou univerzalneho vypoctového modulu
je server SD630 v2 vo formate o,5 U. §tyri takéto servery su
osadené v v jednej 2U jednotke DA240 (Obr. 1). Tato plarfor-
ma je optimalizovand na maximalizaciu vykonu na jednotku
plochy/objemu datacentra pri zachovani jednoduchosti pre-
vadzky a udrzby. Samotna konfiguracia vypoctového uzla
obsahuje 2 Usporné no vykonné procesory Intel Icelake 6338
32C/2.0 GHz/205 W, 256 GB operacnej pamadte a 100 Gb HDR
Infiniband adaptér na pripojenie do vypoctovej siete (Obr. 2).
Co sa tyka diskov vypoctové uzly st rozdelené do dvoch ka-
tegdrii podla vykonu a kapacity lokalneho uloziska. V oboch
pripadoch sa ale jedna o technoldgiu SSD NVMe pripojent cez
PCl express zbernicu.
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SATA/NVMe Riser 2 slot
drive bays (special bid)

Processor 1 and 8
memory DIMMs

Riser 1 M.2 adapter

Pohlad na vnutorné
rozlozenie systémov
vypoctového uzla
SD630 v2.

0BRAZOK 3

Akcelerovany vypoctovy
uzol Lenovo ThinkSystem
SR670 v2 s kapacitou az
8 PCle GPGPU kariet.

Lenovo Neptune
Thermal Transfer
Module for processor 2

Processor 2 with 8
memory DIMMs

Vypoctovy uzol pre Al/ML

Akcelerovany modul nového superpocitaca bude pozostavat zo
serverov typu SR670 v2. S moznostou osadenia az 6smimi ak-
celerdtormi typu GPGPU ma samotny server vysku 3U (Obr. 3).
Koli bindrnej a instrukénej kompatibilite maju akcelerované uzly
rovnaky typ a pocet procesorov ako univerzalne uzly. Takisto
aj v pripade operacnej pamate a lokalnych diskov je ich konfi-
guracia zhodna (Obr. 4). V porovnani s univerzalnymi uzlami je
posilnené pripojenie do vypoctovej siete na dvojndsobok teda
200 Gb/s. Vykonovou ¢astou uzla pre aplikacie strojového ucenia
a umelej inteligencie su Styri GPGPU akceledatory Nvidia A100 40
GB vo formate SXM (Obr. 5), prepojené medzi sebou uniformnou
rychlostou prostrednictvom NVlink technoldgie. Kazdd karta so
svojimi 6912 CUDA a 432 tenzorovymi jadrami poskytuje slusny
vypoctovy vykon aj pre tie najnaro¢nejsie aplikacie z oblasti Al/
ML.
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Radiator for 12Vto 48V PCle 4.0x16
PCle 4.0 Liquid-to-Air Hybrid 5x simple- UPI3  converterfor portsfor PCle
Retimer board Cooling Module swapfans CPU2 cable GPU power or OCP slots

Cage for 2-slot PCle 4.0 M.2 module CPU1 SATA 2xPClex8  OCP 3.0
8x 2.5-inch drives I/O expansion (mounted on ports for OCP slot
(about GPUs) air baffle)

Pohlad na vnutorné rozloZenie systémov vypoctového uzla SR670 v2 v dvoch drovniach.

12Vto 48V PCle 4.0x16
PCle 4.0 Liquid-cooled L2A 12x PCle CPU2+ UPI3 converter for  ports for PCle
Retimer board SXM GPUs Radiator 4.0 x8 ports 16DIMMs cable GPU power or OCP slots

Low-pressure 2-slotPCle4.0  M.2 module CPU 1+  SATA 2xPClex8 OCP3.0 USB3.1
redudant pumps I/O expansion  (mouted on 16 DIMMs ports for OCP slot port
air baffle)

1AA
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GPGPU akcelerator Nvidia
A100 vo formate SXM.

Vypoctova siet

Internd komunikacna siet su-
perpoCitata ur¢end na me-
dziuzlovtd komunikaciu a pri-
stup k didtam na zdielanych
Uloziskach je HDR infiniband
(implicitné pouzitie technolo-
gie RDMA) s priepustnostou
100 Gb/s a latenciou maximal-
ne 10 mikrosekund. Posilnené
dvojnasobné priepustnosti su
na uzly akcelerovaného mo-
dulu a servery poskytujuce
pristup k datam na zdielanych
UloZiskach. Topoldgia tejto sie-
te je stromova - neblokujuca
siet (t. j. blokovaci pomer je
1:1). Sklada sa z dvoch vrstiev
prepinacov, L1 vrstva prepina-
cov (tzv. “leaf” prepinace) je
ur€end na pripojenie konco-
vych bodov, L2 vrstva prepi-
nacov (tzv. “spine” prepinace)
prepdja jednotlivé L1 prepinace
navzajom.
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Zdielané datové uloziska

Modul datového uloziska obsahuje 2 nezavislé fyzické klastre,
klaster HOME a klaster SCRATCH. Prvy je navrhnuty ako bezpec-
né ulozisko suborov urené primarne na ukladanie trvalych dat
pouzivatelov. Je to komplexné hardvérové rieSenie pouzitelné
na nasadenie suborového systému distribuovatelného prostred-
nictvom NFS protokolu (predpoklada sa pouZzitie verzie NFSv4.0
alebo vyssej). Dva obsluiné NFS servery bude mozné nakonfi-
gurovat v active-active alebo active-passive mode. SCRATCH je
vykonné ulozisko suborov urcené pre kratkodobé skladovanie
docasnych dat generovanych pocas behu uloh. Findlna konfi-
guracia zahfha 2 metadata servery a 4 datové servery (V pri-
pade Aurela boli data a metadata distribuované rovnomerne
cez vSetky datové servery). Na urovni suborového systému je
pouzité ,open source” rieSenie BeeGFS, umoznujlce v pripade
potreby bezproblémové navysenie Sirky pasma pridanim dal-
Sich datovych serverov.

SPUSTENIE PRVEJ GRANTOVE)
SUTAZE PRE PROJEKTY JE

NAPLANOVANE V DECEMBRI 2022.

TABULKA

Porovnanie technickych parametrov superpocitaca AUREL

s jeho nastupcom - superpocitatom DEVANA.

PLATFORMA IBM Power 775 Lenovo ThinkSystem SD630 v2
+ SR670 v2
0S AIX 7.x Cent0S 7.x
ARCHITEKTURA Power7 x86_64
CPU UZLY 122 140
GPU UZLY 0 8
CPU JADRA 4096 9472
GPU JADRA 0 221184 CUDA + 13824 Tensor
TEORETICKY VYKON ~130 TFlops ~800 TFlops
327TB 38TB

RAM

DATOVE ULOZISKA

600 TB + 300 TB

1PB+600TB+400TB

SUBOROVY SYSTEM

GPFS

BeeGFS + Linux native

VYPOCTOVA SIET

IBM HFI Interconnect

HDR Infiniband

TOPOLOGIA SIETE

Fat tree (neblokujlca)

Fat tree (neblokujuca)

PRIKON

220 kW

130 kW

1AA
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NARODNE
KOMPETENCNE
CENTRUM PRE HPC
V CESKE]

REPUBLIKE

spolupraci s mimo-

akademickymi sub-

jektmi v oblasti HPC

a fungovani kom-
petenéného centra v Ceskej
Republike sme sa rozpra-
vali s Tomasom Karaskom
z IT4glnnovations v Ostrave.

Na ivod nam mozete
povedat niec¢o o ceskom
kompeten¢nom centre

- kolko partnerov je
zapojenych a aky velky je
vas tim?

Narodné kompetencné cen-
trum (NCC) pre HPC v ramci
EuroHPC Joint Undertaking je
v Ceskej republike zastupené
IT4lnnovations - narodnym
superpocitacovym centrom
pri Vysokej Skole Banskej
v Ostrave. Na aktivitach kom-
petencného centra sa podiela
viac ako 45 pracovnikov (20
FTE) z ¢oho vacsinu (35) tvo-
ria vedecki, respektive tech-
nicki pracovnici.

Mali ste v Ceskej republike
predchadzajice skdsenosti
s poskytovanim HPC
sluzieb neakademickym
pouzivatelom este pred
spustenim projektu EuroCC?
(Projekt bol spusteny

v septembri 2020.)

IT4lnnovations dlhodobo
spolupracuje s partnermi
z priemyslu a to nielen z ra-
dov malych a strednych pod-
nikov. V priebehu viac ako
desiatich rokov sme spolu-
pracovali s desiatkami firiem

naprie¢ priemyselnymi odvetviami. Nasa spolupraca zahfna
prendjom vypoctovych kapacit, zmluvny vyskum a najma
spolo¢ny vyskum v ramci narodnych a medzinarodnych pro-
jektov.

Ktoré sluzby z vasho portfélia patria k najziadanejsim?

IT4lnnovations ponuka svojim partnerom z priemyselnej pra-
xe dlhoro¢né skusenosti v oblastiach naro¢nych numerickych
simuldcii, virtudlneho prototypovania a narocnych datovych
analyz.

Nasim partnerom ponukame realizaciu simulacii fyzikalnych
procesov v oblastiach pradenia tekutin, Strukturalnej mecha-
niky, prenosu tepla, akustiky a elektromagnetizmu. Na rie-
Senie tychto problémov vyuzivame nielen komeréné progra-
mové baliky ako ANSYS Multiphysics, Fluent, CFX, Comsol
Multiphysics, ale aj nekomeréné open source baliky, napr.
OpenFOAM atd.

Ponukame taktiez vyvoj automatizovanych, na mieru Sitych
vypoctovych nastrojov zalozenych na open source produk-
toch tretich stran, akymi s OpenFOAM, Code_Saturne, Code
Aster, Elmer alebo Calculix. Tieto baliky sme schopni upravit
tak, aby ich bolo mozné pouzivat na rieSenie konkrétneho
problému Uplne automaticky, s minimalnymi poziadavkami
na uzivatela. Dalej sme schopni na zéklade poZiadaviek vy-
tvorit kompletnd metodiku rieSenia daného problému s vy-
uzitim open source produktov. Toto umozni firmam pouzivat
takéto open source produkty pri svojich R&D aktivitach.

V oblasti naro¢nych datovych analyz sa IT4lnnovations venu-
je spracovaniu a analyze rozsiahlych dat a simuldciam, ktoré
maju roézne vyuzitie v redlnom Zivote. Ide napriklad o pod-
poru riadenia a rozhodovania v mimoriadnych situdciach,
inteligentné navigacie, predikcie zatazenia prevadzky, mo-
delovanie Sirenia z3aplay, inteligentné mestd, bioinformatiku
a analyzy spolahlivosti. Dalej sa zaoberame oblastou progra-
movych modelov pre distribuované aplikacie a ich efektivnou
realizaciou.

Mohli by ste spomenut niektoré uspesné spoluprace s MSP
a priemyslom?

Z velkého poctu uspesnych projektov stoji za zmienku spolu-
praca s firmou Siemens s. 1. 0. spocivajuca v spolo¢nom vyvoji
optimalneho ndvrhu ventila¢ného uzla zaistujuceho efektivne

Ing. Tomas
Karasek, Ph.D.
posobi ako veduci
Laboratéria
VYyVoja
paralelnych
algoritmov

v spolo¢nosti
IT4lnnovations

v Ostrave.
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chladenie asynchronneho elektromotora: https://www.it4i.
cz/spoluprace-s-prumyslem/priklady-spoluprace/optima-
lizace-ventilacniho-uzlu-asynchronniho-elektromotoru, kto-
ra nasledne pokracovala v ramci projektu “Digitdlne dvojca
produktu v ramci vyrobnych zavodov Siemens” podporeného
grantom ministerstva priemyslu a obchodu.

Medzi Uspesné spoluprace s MSP je mozZné uviest projekty
s firmami Viderize alebo Orgrez.

https://www.it4i.cz/spoluprace-s-prumyslem/priklady-
spoluprace/zefektivneni-vysetreni-sitnice

Spolo¢ny projekt ,Vyvoj expertného systému pre automatické
vyhodnocovanie patoldgii zo snimky oka” podporeny Tech-
nickou Agenturou Ceskej Republiky (TACR) s cielom vyvinut
a overit expertny systém vyuzivajici modelovanie a trénova-
nie neurénovych sieti pre detekciu patoldgii suvisiacich s dia-
betickou retinopatiou nad snimkami zhotovenymi tzv. fun-
dus kamerou. Neurénové siete su trénované pre klasifikaciu
a segmentdciu snimok z fundus kamier, tj. rozdelenie snimok
do kategorii urcujucich stupen zavaznosti choroby vratane
detailnej segmentacie Specifickych defektov, ktoré s jednot-
livymi stupnami suvisia. Na tréning a validaciu sa vyuzivaju
tisicky snimok vo vysokom rozliSeni, ¢o kladie vysoké naroky
na vypoctovy vykon. Pre projekt boli vyuZivané Specializova-
né akcelerované systémy na vypocty umelej inteligencie ako
je superpocitac Barbora ¢i NVIDIA DGX-2.

https://www.it4i.cz/spoluprace-s-prumyslem/priklady-
spoluprace/vypocetni-simulace-pro-snizovani-emisi-ve-
spalovacich-zarizenich

Na zaciatku spoluprace s firmou ORGREZ stal tzv. Proof-of-

concept (PoC) v ramci projektu EuroCC. Tento PoC mal za ciel

overit moznosti numerického modelovania, konkrétne tzv.

Computational Fluid Dynamics (CFD) pre rieSenie procesu se-
lektivnej katalytickej redukcie (SCR). Na zaklade vystupov
tohto PoC bol podany a podporeny spolocny projekt do vyzvy
Ministerstva priemyslu a obchodu s cielom vytvorit softvéro-

vy nastroj pre efektivhe hodnotenie katalytickych procesov
a komplexnu podporu pri ndvrhu SCR technoldgii pre priemy-
selné aplikacie.

Na Slovensku je pomerne naro¢né angazovat organizacie
verejného sektora. Aky je podla vasich skusenosti
najefektivne;jsi spésob zapojenia tejto skupiny
stakeholderov a aké vyzvy v tomto smere povazujete za
najvyznamnejsie?

V Ceskej republike nie je vela organizacii $tatnej spravy, kto-
ré by vyuzivali moznosti vysokovykonného pocitania. Toto je
mozné prisudit jednak nizSiemu povedomiu o moznostiach
vyuzitia HPC, ale aj nedostatkom zamestnancov tychto insti-
tucii so zodpovedajucimi znalostami a skisenostami. Z nasho
pohladu sa ako najefektivnejsi spdsob ako zvysenia vyuzitia
HPC touto cielovou skupinou javi aktivne vyhladavanie po-
tencidlnych partnerov a zvySovanie povedomia o HPC s vyu-
zitim prikladov dobrej praxe ako st systém Floreon+ (

) sluziaci na vyhodnocovanie informacii pre
podporu rozhodovania v ramci procesov krizového riadenia,
najma povodni a to predovsetkym so zameranim na oblast
Moravsko-sliezskeho kraja. Dalsimi prikladmi su spolupraca
s Fakultnou nemocnicou v Ostrave pri spracovani lekarskych
snimok

alebo spolupraca s Moravskoslezskym krajom a mestom
Ostrava pri vybudovani velkokapacitného ockovacieho cen-
tra, ktoré bolo sprevadzkované v marci 2021 v ostravskej Cer-
né louce.

V pripade spoluprace so Statnou spravou patri medzi najvac-
Sie vyzvy prave zvysSenie poctu pouzivatelov a tiez aj vhod-
nych pripadovych studii z tohto segmentu.

Ktoré kompetencie alebo ¢innosti by sa podla vas mali
pridat do portfélia kompetencnych centier aby mohli
efektivnejsie plnit svoju tlohu, najma s ohladom na ich
udrzatelnost?

Vzhladom na rozdielnu droven jednotlivych kompetenc-
nych centier a najma vzhladom na rozdielne potreby komunit
v jednotlivych krajinach je velmi tazké urcit nejaku vSeobec-
nu kompetenciu, ktord by mali kompetencné centrad zaviest
do svojho portfélia sluzieb.

V oblasti
narocnych
datovych analyz
sa IT4lnnovations
venuje
spracovaniu

a analyze
rozsiahlych dat

a simulaciam,
ktore maju

rozne vyuzitie

v redlnom zivote.
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Potreba tzv. ,tvrdych” kompetencii je vo svojej podstate de-
finovana potrebami HPC pouzivatelov v konkrétnej krajine.
Na druhej strane by potrebné ,madkké” kompetencie mali
reflektovat potreby daného ekosystému do ktorého patria
napriklad inovacné centr3, digitalne inovacné huby, eurépske
digitdlne inovacné huby, odborové klastre atd.

Buduca udrzatelnost narodnych kompetenénych centier
vzhladom na ich povahu a poslanie bude z3avisiet najma od
financovania z verejnych prostriedkov, s najvacsou pravde-
podobnostou sa bude musiet jednat o kombinaciu narodnych
a europskych zdrojov. Nie je redlne, aby vzhladom na sucas-
nu uroven vyuzitia HPC technoldgii medzi MSP boli ndrodné
kompetencné centrd financované iba z prijmov ziskanych
z poskytovanych sluzieb.

Nie je realne, aby vzhladom na
sucasnu uroven vyuzitia HPC
technolégii medzi MSP boli
narodné kompetencné centra
financované iba z prijmov
ziskanych z poskytovanych sluzieb.

Mali ste nejaké problémy s naborom a/alebo udrzanim
kvalifikovanych zamestnancov pre pracu vo vasom
Kompetené¢nom centre?

V sucasnosti st do aktivit NCC zapojeni zamestnanci IT4In-
novations, ktori sa priebezne angazuju podla potreby. Avsak
ziskanie novych posil nie je jednoduché. Vyplyva to z vyssich
narokov na kompetencie a skusenosti v danej oblasti a tiez
z faktu, Ze na trhu prace je vysoky dopyt po takychto kan-
didatoch mnohonasobne prevysuci ponuku. Vzhladom na to,
Ze IT4lnnovations, resp. NCC funguje v ramci vysokej skoly je
velmi ndro¢né konkurovat ponukdam zo sukromného sektora
aj ¢o sa tyka financ¢ného ohodnotenia.

K“nm..

Karolina

Petascalovy systém Karolina bol zhotoveny v ramci celoeurépskeho spolo¢ného podniku EuroHPC
a instalovany v roku 2021.Tento systém sa radi medzi najvykonnejsie HPC systémy v Eurdpe. V rebricku
TOP500, ktory sleduje superpocitace z hladiska ich vykonnosti, sa v roku 2021 celosvetovo umiestnil na
69. pozicii, v Eurépe drzi 19. priecku a v rebricku Green500 energeticky najucinnejsich superpocitacov
obsadil skvelé 8. miesto.

Novy superpocita¢ dosahuje teoreticky vypoctovy vykon 15,7 PFlop/s, ¢o znamena, Ze zvladne 15,7
biliard operacii za sekundu.
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nasom prispevku
priblizime fascinuju-

cu a v Sirokej verej-

nosti pomerne malo

zndmu problematiku fyziky
vysokych tlakov. N3as bez-
ny zZivot prebieha pri atmo-
sférickom tlaku a preto sa
v nom castejSie stretdvame
so zmenami spOsobenymi
teplotou (topenie tuhych
latok alebo var kvapalin).
Vysoky tlak vSak dokaze
v hmote spdsobit ovela dra-
matickejSie zmeny ako tep-
lota. Zndmym prikladom je
premena makkého grafitu
na supertvrdy diamant, kto-
rd nasla praktické vyuzitie
pri vyrobe umelych diaman-

tov. Vo vnutri Zeme a pla-
nét sa vyskytuju obrovské
tlaky (az miliénykrat vyssie,
ako atmosféricky tlak) a pre
pochopenie toho, ¢o sa tam
deje, potrebujeme vediet,
ako tlak a teplota menia
Struktiru hmoty. Nedavno
bolo ukdazané, ze pri tlaku
1-2 miliéony atmosférickych
tlakov dokonca moézZe exis-
tovat supravodivost (vede-
nie elektrického prudu bez
strat) pri izbovej teplote.
Okrem experimentov, ktoré
st komplikované, sa dnes
procesy pri vysokych tla-
koch daju velmi efektivne
skiumat pomocou pocitaco-
vych simuldcii. Tieto nam
umozfiuju nahliadnut do
vnutra krystalov a aj pria-
mo sledovat, ako sa atomy
preskupuju  pod vplyvom
vysokého tlaku. V sucasnej
dobe tieto metddy precha-
dzaju etapou burlivého roz-
VOja.

Skoky, ktorym hovorime
fazové prechody

Na uvod za¢neme trochu z iného konca, kde ndm poméze
nasa beina kazdodennad skusenost. Ked vidime topiaci sa
sneh, zdd sa ndm, Ze ide o niec¢o tak bezné, Ze ani nema
zmysel nad tym rozmyslat. Kazdy vie, Ze lad sa pri teplote
0 °C topi a premeni sa na tekutd vodu. Pritom otdzok, kto-
ré by nam pritom mohli napadnut, je viac nez dost, a za-
¢neme tymi najdolezitejSimi. Prirodné zakony su spojité,
a preto sa zdd nam prirodzené, Ze mald pricina obvykle
vyvoldva maly nasledok. Ale preco potom pri topeni ne-
vznikd najprv nieco, ¢o by bolo trochu lad a trochu voda?
PreCo aj pri nepatrnom zvyseni teploty nad 0 °C nastava
taka radikalna premena? Zda sa, ako keby v pripade tope-
nia spojitost nefungovala, pretoze vidime skokovu zmenu.
Ako je to mozné? Samozrejme, na strednej Skole sa uci, ze
topenie krystalu (v tomto pripade ladu) je prikladom tzv.
fazového prechodu, alebo, ako sa skor hovorilo, skupen-
skej premeny. Nie je to Specifickou vlastnostou vody a po-
zoruje sa to prakticky pri vSetkych latkach. Ale to, Ze jav
nejako nazveme, eSte nie je jeho vysvetlenim. Ako sa teda
topenie dd vysvetlit z pohladu fyziky?

Pre odpoved potrebujeme dbélezitd cast fyziky, ktord sa
vold Statistickd mechanika. Hovori nam, Ze pri danych von-
kajSich podmienkach sa realizuje najpravdepodobnejsi stav
systému. Pravdepodobnost existencie vody a ladu zavisi
od teploty. To, ¢o sa deje pri teplote 0 °C, je jednoducho
vymena tychto pravdepodobnosti- pod 0 °C je |ad pravde-
podobnejsi, ako voda, a nad 0 °C je to naopak.
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Zhrubasa

da povedat,

Ze az tisice
atmosférickych
tlakov zacinaju

predstavovat

hodnoty
zaujimave pre
pripravu novych
krystalickych
struktur.

Jednoduchy princip - najpravdepodobnejsi stav vyhrava -
dokdaze vSeobecne a prirodzene vysvetlit existenciu skoko-
vej zmeny, alebo fazového prechodu. Dalo by sa to prirov-
nat k modelovej situacii z ekonémie, kde by sa kupujuci pri
kipe urcitéeho produktu rozhodovali len podla ceny, pricom
by existovali iba dva druhy produktu, A a B. Pokial je cena
A nizSia ako cena B, vSetci budiu kupovat A. Ale ak B zlac-
nie a jeho cena sa dostane aspon tesne pod A, vSetci budu
kupovat B. Mald zmena cien sp6sobila dramatickd zmenu
spravania.

Po tejto Uvodnej priprave mozeme prejst od teploty k tla-
ku. Princip je podobny a nemalo by prekvapit, zZe aj tlak
vyvoldva nespojité zmeny. Ale tlak dokdazZze v istom zmysle
viac. Teplota zo svojej podstaty vyvoldva chaos a posuva
systém smerom k neusporiadanosti. Preto pri topeni zanik-
ne usporiadany krystal, kde atomy maju presne definova-
nu polohu, a nahradi ho ovela menej usporiadana kvapali-
na, kde kazdy atom moze byt vSade. Na rozdiel od teploty
vsak tlak nevyvoldva chaos, len postva systém smerom
k menSiemu objemu. Preto tlak typicky spoésobuje preme-
nu jednej usporiadanej krystalickej Struktury na ind, ktora
ma mensi objem. Objem je dany tym, ako blizko si atomy
poukladané. Cim vyssi je tlak, tym déleZitejsie je zniZit ob-
jem, a tym ,lepSie” sa musia atémy poukladat.

Novy svet nad atmosférickym
tlakom

V tomto momente treba upresnit, o pre nds znamena vyso-
ky tlak. V beznom Zivote sa stretdvame s vyssimi tlakmi napr.
pri vareni v tlakovom hrnci alebo pri husteni pneumatik. Ta-
kéto tlaky su z pohladu krystalov pomerne nizke a preto ne-
zaujimave. Zhruba sa da povedat, Ze az tisice atmosférickych
tlakov zacinaju predstavovat hodnoty zaujimavé pre pripravu
novych krystalickych Struktdr. Pri tlakoch dosahujucich milio-
ny atmosférickych tlakov uz zmenia Strukturu takmer vsetky
latky.

Je fascinujlce, Ze takéto extrémne tlaky dnes vieme v la-
boratériu pomerne jednoducho dosiahnut. Pribeh sa zacal
v 1. 1905, ked sa americky fyzik P. Bridgman rozhodol syste-
maticky skimat, o sa stane s réznymi materidlmi po ich stla-

¢eni. Za svoju pioniersku ¢innost v tejto oblasti bol v r. 1946
oceneny Nobelovou cenou za fyziku. Tlak je sila na jednotku
plochy a preto cesta k vysokému tlaku vedie cez velku silu
posobiacu na malej ploche. V sicasnosti je najpouzivanejSou
metodou tzv. diamantovd komérka (DAC - diamond anvil cell,
Obr. 1), v ktorej sa skimana vzorka nachadza medzi dvoma
Spicatymi diamantmi, ktoré ju stlacaju.V tejto komorke sa sa-
mozrejme nachdadza len velmi malé mnozstvo vzorky, avsak
pomocou inentzivneho elektromagnetického Ziarenia (od in-

fraterveného az po rontgenovské) je mozné priamo skiumat
jej strukturu a fyzikalne vlastnosti (najcastejsie sa to rob| hE

tzv. synchrotrénoch).

Redlna moznost dosiahnutia takychto vysokych tlakov v la-_

boratoriu otvara novy svet. Tlak cez zmen3$ovanie objemu za*
sadnym spo6sobom meni Struktdru a chemické vazby. Nasled-
kom toho sa potom zmenia vietky vlastnosti hmoty - hustota,
tvrdost, farba, vodivost, magnetické vlastnosti, atd. z polove-
dicov sa typicky stavaju kovy (napr. kremik), ale moze to byt
aj naopak - napr. kovovy sodik sa zmeni na izolant: Existencia
urCitej 1atky v réznych krystallckych formach sa oznacuje ako
polymorfizmus.

Electromagnetic Radiation

AQA P
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Prototypom Strukturneho prechodu pri vysokom tlaku je pre-
chod grafit - diamant v uhliku (Obr. 2). Pri pésobeni vysokého
tlaku (a pomdaha aj vysoka teplota) nastane prepojenie su-
sednych grafénovych vrstiev, ktoré tvoria grafit. Po vytvo-
reni pevnych vazieb aj v smere kolmom na roviny vznikne

Diamantova komorka

(obrazok z Ref. [1]).




diamant

OBRAZOK 2

a diamant

(hore) a ich krystalova Struktura (dole).

z makkého Cierneho grafitu priesvitny a leskly diamant, kto-
ry predstavuje najtvrdsi material, aky sa vyskytuje v priro-
de. Zmena vlastnosti pri tomto prechode je naozaj extrémna
(a dramaticky sa meni aj cena).

Aby sme ostali pri latkach znamych z bezného Zivota, vel-
mi zaujimavym prikladom bohatého polymorfizmu je tiez
lad. Forma, ktord dobre pozname, chladime nou napoje
a lyzujeme sa na nej, je tzv. hexagonalny lad I.. Nazov sa
odvija od Sestuholnikov, ktoré su chrakteristické pre jeho
struktaru. Ale okrem tejto formy existuje dalSich najme-
nej 17 foriem, ktoré maju Gplne odlisnu Struktaru (Obr. 3),
a dokonca aj najmenej dve neusporiadané tuhé formy (tzv.
amorfné). Medzi nimi ma vynimocne komplikovanu a exo-
ticka Struktaru napr. lad V, ktory sa vyskytuje pri tlaku 5000
atmosférickych tlakov a teplote -20 °C.

Skér nez prejdeme k dalsim témam, nemdbzeme aspon ne-
spomenut, Ze asi najzaujimavejsim prikladom je hladanie
kovového vodika pri extrémnych tlakoch (takmer 5 mili6-
nov atmosférickych tlakov). Napriek tomu, Ze ide o naj-
jednoduchsi prvok v periodickej tabulke, je to dlhy, zlozity
a napinavy pribeh, ktory trva uz takmer 100 rokov. Zda sa,
Ze v poslednych rokoch tento pribeh smeruje k stastnému
koncu, ale to by bola téma na samostatny ¢lanok.

aj v prirode?
Geofyzika a planetarna fyzika

0 3 Vyskytuijt sa také vysoké tlaky

Keby sa vysoké tlaky vyskytovali len v laboratoriu, celd
problematika by predstavovala skér akademicky problém.
Priroda sa vSak vysokym tlakom nevyhyba. Ak by sme si
predstavili cestu do stredu Zeme, o akej snival Jules Verne,
vystavili by sme sa obrovskym tlakom. Tlak v strede Zeme,
v jej kovovom jadre, je cca 3,6 miliona atmosférickych tla-
kov. ESte pred kovovym jadrom by sme stretli rozne (silne
stlacené) mineraly, ktoré v urcitej hibke, kde tlak prekro¢i

OBRAZOK 3

Ukazka niektorych

délezitych Struktur ladu.

BeZny hexagonalny lad
|, je prvy zlava. Cerveny
atom predstavuje kyslik
a biely vodik.
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0BRAZOK 4

Prechod z perovskitu (A)
na postperovskit (C) cez
medzistrukturu (B) [6].

urcitd hodnotu, menia svoju formu. Takto vznikne rozhra-
nie, na ktorom sa odrazaju a lamu seizmické viny a prave
tieto ndm umoznuju takéto zmeny Struktary v hlbke nase;j
planéty ,vidiet”.

&
-2

Znamym prikladom je tzv. vrstva D’ v hibke cca 2700
km pod povrchom Zeme, kde sa meni Struktira mineralu
MgSiO3 z perovskitu na tzv. post-perovskit. Tento fazovy
prechod bol experimentdlne objaveny dvoma skupinami
V I. 2004 [4,5] 3 prirodzene, vysvetlil seizmickd anomaliu
pozorovanu v spominanej hlbke. Tento objav nas vsak uz
privadza aj k tedrii, pretoze tento prechod bol kratko nato
vysvetleny [6] pomocou metddy, na vyvoji ktorej sa podie-
lal autor tohoto ¢lanku.

Preco ma vlastne krystal danui
04 strukturu?
Vieme ju predpovedat?

Cielom vedy je pochopenie javov a vypracovanie tedrie,
ktora dokaze predpovedat. Tedriou je v tomto pripade ter-
modynamika a ta ndm hovori, Ze problém urcenia Struk-
tary krystalu pri danom tlaku je v skutocnosti problémom
najdenia takého usporiadania atémov v priestore, ktoré
dadva najnizSiu moznu hodnotu urcitej funkcie, ktord moz-
no vypocitat. V matematike je tento typ problémov dobre
znamy a oznacuje sa ako tzv. optimalizacny problém. Je
tiez zname, Ze jeho rieSenie je ¢asto velmi komplikova-
né. ESte pred cca 30 rokmi bol tento problém pre krystaly
dokonca povazovany za prakticky nerieSitelny. Dobre to

charakterizuje znamy vyrok J. Maddoxa, ktory bol v r. 1988
editorom prestizneho ¢asopisu Nature: ,One of the conti-
nuing scandals in the physical sciences is that it remains in
general impossible to predict the structure of even the sim-

plest crystalline solids from a knowledge of their chemical
composition.” [7] Bolo pritom zrejmé, ze vyznam vyrieSenia
tohto fundamentdalneho problému je znacny. Ak by sme ve-
deli teoreticky predpovedat strukttru materidlu skor, nez ho
v laboratériu pripravime, mohli by sme ,dizajnovat materi-
aly v pocitaci”, vypocitat ich vlastnosti a potom sa pokusit
tie najlepsie vyrobit. To predstavuje Uplny opak tradi¢ného
hladania novych vilastnosti ndhodnym skdmanim velkého
mnozstva materidlov. Ale akokolvek dobre to znie, na tento
zdzrak bolo v r. 1988 treba este par rokov pockat.

Riesenie neriesitelného
problémuvr. 2006

Ak je problém povazovany za velmi tazky, tak sa malokomu
chce ho riesit, lebo kazdy vie, Ze sa to ,neda”. V r. 2006 sa
vsak objavili 2 ¢lanky vyuZivajlice rozne matematické al-
goritmy ako priame hladanie a evolucné hladanie [9],
ktoré presvedcivo ukazali, Ze problém je v skuto¢nosti Iahsi,
nez sme si dovtedy mysleli (nestdva sa to casto, ale vidy
to potesi). Trochu zjednodusene povedané, sta¢i ndhodne
vygenerovat dostatoc¢né mnozstvo usporiadani atomoy,
,ucesat” ich a vybrat v istom zmysle ,to najlepsSie”. Prob-
lém by samozrejme mohol byt v tom, kolko je , dostatocné

1AA
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Vr. 1911
holandsky fyzik
Kamerlingh
Onnes objavil
supravodivost,
Cize bezstratové
vedenie
elektrického
pridu (odpor
upine zanikne),
za ¢o bol oceneny
Nobelovou cenou
za fyzikuvr. 1913.

mnozstvo”. V tomto pripade to vSak nastastie nie je astro-
nomické cislo, pretoZe obvykle staci niekolko tisic az desia-
tok tisic. V evolu¢nych algoritmoch si pomahame tiez ,kri-
Zenim” Struktur, ¢o je inSpirované biologickou evoluciou
(vezmeme kusok z jednej a kusok z druhej, a nejako ich
,Zlepime”). Metody funguju tak dobre, Ze bez zvelicovania
ich moZno povazovat za revoluciu v danej oblasti.

Predikcia krystalovych struktur
pomocou pocitacov

Virtuadlna cesta do nového sveta

Samozrejme, to, Ze sa nam problém dnes javi ako pomer-
ne lahky, je do znacnej miery spésobené velkou ,hrubou
silou” sucasnych pocitacov (teda ich vysokym vypoctovym
vykonom). Najst Strukturu beznych krystalov je mozné na
vykonnom PC typicky v priebehu niekolkych dni. Pri nasa-
deni paralelnych superpocitacov je mozné v kratkom case
ndjst aj komplikované Struktury. Je dokonca moziné opti-
malizovat aj pomery zastUpenia prvkov v zlG¢enine (tzv.
stechiometriu). MbzZe sa to zdat prekvapujuce, ale aj toto
zavisi od tlaku. Kazdy vie, ze napr. kuchynska sol, chlorid
sodny NaCl, vznikd zld¢enim sodika a chléru v pomere 1:1.
To vSak plati len pri nizkom tlaku. V r. 2013 bolo ukazané, ze
pri vysokom tlaku su prekvapujuco stabilné exotické zluce-
niny Na3Cl, Na2Cl, Na3Cl2, NaCl3 a NaCl7 [10].

Pre ilustraciu spomenieme jednu z nedavnych fascinujucich
predpovedi. V r. 1911 holandsky fyzik Kamerlingh Onnes
objavil supravodivost, ¢ize bezstratové vedenie elektrické-
ho prudu (odpor uplne zanikne), za ¢o bol oceneny Nobe-
lovou cenou za fyziku v r. 1913. Tento pozoruhodny jav sa
vSak typicky vyskytuje pri nizkych teplotach a uz vyse 100
rokov je preto snom fyzikov najst material, ktory by bol su-
pravodivy pri izbovej teplote. Na to sa idealne hodia prave
spominané vypoctové metody. V r. 2017 sa podarilo teore-
ticky predpovedat materiadl LaH10 (nezdvisle dve skupiny
[11,12]), ktory by mal byt supravodivy pri teplote viac ako
270 K, cize okolo 0 °C. Nie je to zadarmo, pretoze k tomu
potrebuje obrovsky tlak vy3si nez 2 miliény atmosféric-
kych tlakov. Struktira je zobrazend na Obr. 5 a posudenie
jej estetickych kvalit prenechdavame ¢itatelovi. Material bol
Uspesne pripraveny presne podla predpovede a dve skupi-

ny [13,14] v 1. 2019 nezavisle ukazali, Zze pri spominanom tla-
ku je skutocne supravodivy pri teplote vysSej ako 260 K, cize
-13 °C. Predpoved a jej potvrdenie mozno oznacit za triumf
teoretickej predpovede krystalovych Struktar. K praktickému
vyuzitiu je zatial daleko, ale uz vieme, Ze supravodivost pri
izbovej teplote je mozna.

Navrat z ,nového sveta”

Nakoniec sa nemézeme vyhnut prirodzenej otdzke - ¢o sa sta-
ne, ked tlak uvolnime? Vrati sa Struktira spat? Ved diamant
by pri atmosférickom tlaku vlastne vébec nemal existovat.
Jeho samotna existencia je v istom zmysle omylom prirody
(hovori sa tomu metastabilny stav). Diamant je stabilny stav
pri vysokom tlaku, ale po jeho uvolneni by sa mal vratit spat
do stabilného stavu pri nizkom tlaku, ktorym je grafit. Méze
sa to redlne stat? Treba sa bat, Ze drahé diamanty sa jedného
dna zmenia na oby¢ajnu tuhu do ceruzky? A ako je to s vyso-
kotlakovymi formami inych materidlov? Preziju navrat z ,no-
vého sveta” do toho bezného?

OBRAZOK 5

Struktura
vysokoteplotného
supravodica LaH,  [11,12].
Atémy vodika su ruzové
SO znazornenymi vazbami
a atomy lantanu su
zelené..
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Majitelov diamantov mdzeme ukludnit. Tak, ako je tazké dia-
manty vyrobit, je tazké ich aj znicit. Vazby medzi atdmami uhli-
ka su velmi silné a pri izbovej teplote je prakticky nemozné ich
roztrhnat.

Presne povedané, diamant je chraneny vysokou energetickou
bariérou a tato bariéra je pre nas ,dobrad”. Vdaka nej sa neroz-
padne ani po tisicoch rokov. Neplati to ale pre vSetky nové formy
hmoty, ktoré vzniknu pri vysokom tlaku. Niektoré sa po uvolneni
tlaku hned' vratia do pévodnej formy alebo dokonca prejdu do
inej formy, ako bola pdvodna. Ale diamanty su aj v tomto Spe-
cidlne, a zrejme preto sa hovori, Ze st navzdy (len ich nesmieme
prili$ zohriat, lebo stéle je to len uhlik, ktory méze zhoriet).
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eurénové siete a vSeobecne strojové ucenie su pri-

kladom Uspesnych pribehov v modernej umelej inte-

ligencii. V minulosti viedli k velkému pokroku v roz-

pozndvani obrazov, zvuku, automatickom generovani
textu a dalSich oblastiach. V praxi sa tieto nové moznosti
vypoctovej techniky uplatiuju napriklad v zdravotnictve pri
diagnostikovani choréb zo snimkov pocitacovej tomografie,
vo vyrobe pri kontrole kvality vyrobkov alebo dnes ¢asto
sklonovanom automatickom riadeni dopravnych prostried-
kov. Oblasti ich pouzitia su Siroké a hlavne v poslednych ro-
kov prenikaju doslova do kazdej oblasti ludskej ¢innosti.

Zakladom univerzalnosti neurénovych sieti je, Ze napodobnu-
ju fungovanie mozgu. Modeluju nielen sp6sob, akym mozog
vykondva svoje funkcie, ale aj ako sa uci. Neurénové siete sa
skladaju sa z neurdénov, ktoré si medzi sebou réznym spdso-
bom poprepdjané ¢im vytvaraju siet. Vacsinou je na vstupe
do takejto siete vrstva neurénov, prijimajica vstupné data
a naopak na vystupe sa nachadza vrstva neurénov predsta-
vujuca vystupné data. Medzi tymito vrstvami su dalSie vrstvy
neurénov, poprepdjané medzi sebou ré6znym spésobom, vid.
Obr 1. Druhym délezitym aspektom spravneho fungovania

Vstupné Skryté Skryté
data vrstva vrstva

Pozicie
atomov

Dizka

O
L )._
vézieb ZaN %}

Skrytd Vystupné
vrstva data

Rozdiel energie
medzi
zakladnou

a excitovanou

: hladinou

OBRAZOK 1

Schéma prikladu neurénovej siete, kde vstupom je Struktura chemickej

latky ako polohy atémov a pod. a vystupom je skimana vlastnost

takejto Struktury ako vnutorna energia a pod.

neurénovej siete okrem Struktary je ,ucenie” siete. V tomto
procese sa neurénova siet uc¢i akym vstupom maju prislichat
prislusné vystupy. Tento proces je charakteristicky tym, ze sa
meni sila prepojenia medzi neurénmi (vahy v jednotlivych
spojeniach). Z matematického pohladu predstavuju neurd-
nové siete tzv. univerzalny aproximator - dokazu simulovat
akykolvek spojity automat s akoukolvek presnostou. Takym-
to sposobom mozu neurénové siete predpovedat vysledky
uplne inym sp6sobom nez akym prebiehaju bezné vypoctové
simuldcie v pocitacoch.

Neuronoveé siete sa Siroko uplatnili aj v chemickom a bioche-
mickom vyskume. V sucasnosti s neurénové siete jednou
z najbeinejsich metéd chemoinformatiky na vyhladavanie
kvantitativnych vztahov medzi Strukturou a vlastnostami 13-
tok. Aktivhe sa vyuzivaju ako na predpovedanie fyzikalno-
chemickych vlastnosti, ako aj biologickej aktivity chemickych
zlicenin alebo na riadeny navrh chemickych zlic¢enin a ma-
teridlov s vopred ur¢enymi vlastnostami, vratane vyvoja no-
vych lieciv (Obr 2).

Aplikaciu neurénovych sieti
v chémii komplikuje fakt, ze
popis molekul pomocou ato6-
mov a ich suradnic v priesto-
re, ktory sa bezne v chémii
pouzZiva, je nevhodny ako
vstup pre neurdnové siete.
Akykolvek posun alebo ro-
tacia Struktdry v priestore by
pre neurénovu siet predsta-
voval Uplne odliSny datovy
vstup. Preto sa na popis mo-
lekul a chemickych Struktar
pouZivaju tzv. deskriptory.
Ide o r6zne matematické po-
stupy a algoritmy sliZiace na
prevod suradnic atémov do
formy, ktord bude pre danu
Struktdru unikadtna (tzv. fin-
gerprint) a zaroven translac-
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SARS-CoV-2

OBRAZOK 2

Schéma hladania
vhodného kandidata na
liecivo; pozname Struktaru
proteinu, ktory produkuje
virus s jeho aktivnym
miestom a mame

k dispozicii databazu
Struktur tisicov latok
(PubChem). Pomocou
dokovacieho skére vieme
urcit vhodnost daného
kandidata na liecivo.

' Semi-flexible
docking

"2 4]

ne-rotacne invariantna (nemennd vzhladom na posun a rota-
ciu danej Struktury).

Ak chceme na predpovedanie fyzikalno-chemickych vlastnosti
pouzit neurénové siete potrebujeme mat pripravend pocetnu
databazu (desiatky az tisice) Struktur latok, na ktorych sa pris-
lusna neurénova siet nauci predpovedat danu vlastnost. Taka-
to databaza sa najcastejSie vytvara pouzitim niektorej z metod
vypoctovej kvantovej-chémie. Tieto metédy poskytuju presné
nastroje na skamanie vlastnosti molekudl a ich reakcii. Rychly
vyvoj HPC (High Performance Computing) pripravil chemikom
cestu k vyuzivaniu vypoctovej chémie v ich kazdodennej praci,
napr. na pochopenie, a predpovedanie molekuldrnych vlast-
nosti a reakcii skimanych latok, studium vlastnosti materia-
lov na Urovni atémov, alebo modelovanie reakcii a procesov
prebiehajucich v biologickych systémoch. Zial, tieto metddy su
¢asto velmi ndro¢ne na vypoctovy ¢as (v zavislosti od pozado-
vanej presnosti), stdle v8ak postacuju na vytvorenie databazy
pre ucCenie neuronovej siete. Neurénoveé siete maju nizsiu vy-
poctovu naro¢nost ako metédy kvantovej chémie pri dosiah-
nuti porovnatelnych vysledkov.

V nasom projekte [1] sme sa snazili nahradit vypoctovo naklad-
né ,dokovanie” molekul do kavity cielového proteinu metoda-
mi strojového ucenia a neurénovych sieti. Bol skiimany cielovy
protein 3CLpro SARS-CoV-2 (PDB ID: 6WQF), vid. Obr. 3, ktory
hra kltcovu dlohu pri replikdcii virusu SARS-CoV-2.

Moji kolegovia Lukas Bucin-
sky a Marek Stekla¢ z Ustavu
fyzikalnej chémie a chemic-
kej fyziky FCHPT STU pripra-
vili databazu obsahujucu pri-
blizne 10 tisic latok, pre ktoré
metodami vypoctovej chémie
vypocitali tzv. dokovacie sko-
re. Jednoducho povedané do-
kovacie skére vyjadruje ener-
giu akou sa dana latka viaze
na prislusne aktivhe miesto
na proteine a tym inhibuje
jeho katalytickd schopnost.
Cim je hodnota dokovacie-
ho skére nizsia (zapornejsia)
tym je dand Struktura viaza-
nd na protein silnejsie, pri-
com takéto latky predstavuju
vhodnych potencidlnych kan-
didatov na liecivo.

S dalsimi kolegami Janom
Matiskom z Ustavu fyzikal-
nej chémie a chemickej fyzi-
ky FCHPT STU a Michalom Pi-
tondkom z Katedry fyzikalnej
a teoretickej chémie, Fakulty
prirodnych vied, Univerzi-
ty Komenského v Bratislave
sme na danu databdzu apli-
kovali tri r6zne pristupy stro-
jového ucenia, t.j. neurénovy
siet implementovani pomo-
cou Siroko dostupnej kniz-
nice TensorFlow v Pythone,
neurénovu siet SchNetPack
a XGBoost (gradient boosted
decision trees) metddu za
Ucelom predikcie dokovacie-
ho skdre. Uspesnost prediké-
nej schopnosti tychto metdd
na testovacej vzorke dat méo-
Zeme vidiet na grafe 1.

OBRAZOK 3

Skumany cielovy protein
3CLP™ SARS-CoV-2 (PDB
ID: 6WQF) s aktivnym
miestom, na ktorom je

naviazana neznama latka.
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GRAF 1

Zavislost predpovedanych
hodné6t dokovacieho skore
neurénovou sietou na
testovacej vzorke zlicenin
od vypocitanych hodnot
metodami vypocltovej
chémie.Videdlnom
pripade by vietky modré
body lezali na Ciernej
prerusovanej Ciare.

predicted

-16 -14 -12 -10 -8 -6 -4 -2
expected

Nasledne sme takto natrénované modely strojového ucenia
aplikovali na ,in vivo” ZINC databazu obsahujlicu 38 392 uni-
katnych chemickych I3tok a predikovali sme ich dokovacie sko-
re, vid graf 2.

Takymto spésobom moézeme relativne rychlo a dostatocne
presne vyselektovat z databazy tisicov latok vhodné struktury,
ktoré by mohli byt pouzité ako kandidati na lie¢ivo na virusové
ochorenie COVID-19.

Na trénovanie modelov strojového ucenia bol pouzity vypoc-
tovy klaster na Ustave experimentdlnej fyziky v KoSiciach [2].

V ramci eurdpskeho projektu PRACE, do ktorého sme zapojeni
na Vypoctovom stredisku SAV, kazdorocne organizujeme gj let-
nu dvojmesacnu Skolu pre Studentov z celej Eurépy, Summer of
HPC. Na zaujimavych projektoch Studenti ziskavaju prvé sku-
senosti s vysokovykonnymi vypoctami na nasich vypoctovych
klastroch. Napriek tomu, Ze posledné dva roky prebieha tento
program online pre pandemické opatrenia spojené s COVID-19,
dostdvame od Studentov pozitivhe referencie. V lete 2021 sa
v ramci SOHPC do prace na tomto projekte zapojil Scott Le Roux,
Student aplikovanej matematiky na Trinity College univerzite
v Dubline a vdaka nadobudnutym skisenostiam a inSpirativnej
spolupraci sa rozhodol pokracovat a bol prijaty na PhD $tadium
na prestiznej Oxfordskej univerzite:

predicted
predicted

40 60 80
Number of atoms

Chcel by som sa vam podakovat za vSetku Vasu pomoc
s mojim odporucacim listom a odbornym dohladom mi-
nulé leto. Zohralo to velkd rolu pri rozvijani mojich vedo-
mosti a zru¢nosti a pochopenim toho, ktorym vednym
oblastiam sa chcem dalej venovat, ¢o ma priviedlo na
dalSie PhD studium v tomto odbore, kde som bol uspes-
ne prijaty.

expected

Graf (a) zobrazuje
predpoved hodn6t
dokovacieho skore
neurénovou sietou na
produkcnej sade 38 392
zlicenin v zavislosti od
poctu atdbmov (modré).
Cervené body zobrazuju
Struktury, kde sa
dokovacie skére overilo
aj metdodami vypoctovej
chémie. Presnost predikcie
je zobrazena na grafe
vpravo (b), kde je farebne
rozliSena aj distribucia
atémov podla poctu
atémov.
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OBRAZOK 1

Struktdra z nanorurok,
material AgF..

VYSKUMNA SKUPINA

POCITACOVEHO MODELOVANIA

MATERIALOV N3

ATRI MTF STU v TRNAVE

PREDIKCIA
NOVYCH ANORGANICKYCH
ZLUCENIN

nesny vyskum v oblasti materidlov, ¢i uz anorganic-
kych, organickych alebo biologickych, sa zameriava
na ¢oraz komplexnejSie a exotické materialy. Chemici
dokdzu syntetizovat zliceniny s takmer akoukolvek
stechiometriou a Strukturdlnou zloZitostou a materidlovi ved-
ci im vedia dat pozadovanu formu a velkost. Napriek tomu
zostdva nepreskimand oblast jednoduchych chemickych zlu-
¢enin, ktoré ¢akaju na svoje objavenie. V. mnohych pripadoch
sa tento problém tyka beznych chemickych vazieb a reakcii
a s nimi suvisiacich zna¢ne nezmapovanych miest na fazo-
vych diagramoch uz zndmych a extrémne délezitych chemic-
kych spojeni. Prikladom su pocetné chybajuce zliceniny pre-
chodnych prvkov s kyslikom a halogénovymi prvkami. Medzi
nimi sa nachadzaju az zaradzajuco jednoduché binarne oxidy
a halidy niklu, palddia, medi a striebra, ktoré si obzvlast vy-
znamné a vyzaduju si nasu pozornost. Zatial ¢o pocetné fazy
a bohaty polymorfizmus su pozorované pre oxidy a halidy
skorych prechodnych prvkov, oxidy neskorych prechodnych
prvkov predstavuju ovela menej prebddané uzemie. Toto
Uzemie vytvara pddu pre vyskumny program vyskumnej sku-
piny Pocitacového modelovania materidlov.

Skupina Pocitacového modelovania materidlov vznikla po-
merne neddvno v roku 2018 na Ustave vyskumu progre-
sivhych technoldgii Materidlovotechnologickej fakulty STU
v Trnave. Jej zakladatelkou je dr. hab. Mariana Derzsi a spolu

s Dr. Kamilom Tokdrom vedu
mlady tim pozostavajucich
zo Studentov I. az lll. stupna
(bakalarov, inzinierov a dok-
torandov) a postdokov.

V' rdmci svojej vyskumnej
¢innosti sa zameriavame na
problémy z fyziky tuhych
l3tok a krystadlovej chémie.
Primdrne sa nasa skupina
Specializuje na pocitacove
modelovanie anorganickych
krystalickych zlaéenin na ato-
marnej Skale pomocou kvan-
tovo-mechanickych  metod
zalozenych na tedrii hustoto-
vého funkcionalu (DFT, z angl.
Density Functional Theory)
a evolu¢nych algoritmov. Cie-
lom nasho vyskumu je pred-
povedat nové anorganické
zlt€eniny so  zaujimavymi
vlastnostami a odhalit ich
potencidl ako novych funk¢-
nych materidlov. Na ceste
k novym funkénym materi-
adlom predstavuju prechod-
né kovy vysoko atraktivne
zdkladné stavebné kamene
vdaka otvorenej d Supke (va-
len¢nej sfére), ktord ponuka
bohaté moznosti hry s elek-
tronovymi stupnami volnosti
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v ich zliceninach. Vzajomna
sthra medzi elektronovymi
a mriezkovymi stupfiami vol-
nosti vedie k rozmanitosti ich
krystalovych Struktur a vlast-
nosti. Nasimi cielovymi mate-
ridlmi su anorganické krysta-
lické pevné latky obsahujuce
prechodné kovy vo forme
oxidov a halidov, pricom nas
zaujimaju malo prebadane
alebo zatial nezname fazy.
Z neskorych prechodnych ko-
VOV Sa zameriavame na ni-
kel, med, palddium a strieb-
ro, pretoze existuje len malo
jednoduchych oxidovych
a halidovych faz tychto prv-
kov a vsetky sa intenzivne
technologicky vyuzivaju. To
je zaroven nasou motivaciou
pre hladanie novych oxidov
a halidov tychto prechodnych
prvkov.

pomocou poci-
taCov zacina od modelovania
jej molekuldrnej Struktary
a v pripade krystalickej 13t-

ky jej kryStalovej Struktuary
Cize usporiadania atémov
v krystali. Znalost krystalo-
vej Struktury je klucova pre
vypocet Sirokého spektra
fyzikdlno-chemickych vlast-
nosti vratane termodyna-
mickej stability, respektive
podmienok (teploty a tlaku),
v ktorych skimana zlucenina
moze existovat. Nasou pri-
marnou Ulohou je preto pre-
dikcia kryStalovej Struktary
hladaného materidlu.

Na predikciu krystalovych
Struktdr novych faz v systé-
moch s pozadovanou che-
mickou stechiometriou po-
uzivame pokrocilé techniky
evolu¢nych algoritmov (EA)
v spojeni s kvantovo-mecha-
nickymi metdédami zaloze-
nymi na tedrii hustotového
funkcionalu (DFT). Prvoprin-
cipové EA modelovanie no-
vych krystalovych Struktar
vychadza z procesov selek-
cie, mutdcie, krizenia jedin-
cov a ‘prirodzeného vyberu’

znamych v bioldgii a genetike, ¢im sa vyrazne a efektivne
redukuje vyber modelovych Struktir z nepredstavitelného
poc¢tu moznych komplexnych spojeni, ktoré sa daju vygene-
rovat ‘hrubou silou” podla pravidiel nahodného vyberu. Ide
tak o vyznamnu redukciu potrebného mnozstva evaluova-
nych Struktur z raddovo desattisice na radovo tisic. DFT metd-
dy vyuzivame pri optimalizacii modelov krystalovych Struk-
tur generovanych evolu¢nymi algoritmami, dalej na vypocet
ich dékladnych energii, ktoré su zakladnym kritériom pri ich
selekcii, a nasledne na vypocet fyzikalno-chemickych vlast-
nosti uz predpovedanych krystalovych Struktar. NaSe modely
krystalovych Struktdr obsahuju desiatky az stovky atémov.
V praxi predstavuju kvantovo-mechanické vypocty takychto
mnohoatomovych modelov nesmierne komplikovanu ulohu
popisu mnohoelektronovych systémov (tisicky elektronov),
v ktorych elektrony interaguju jednak medzi sebou, ale aj
s ionmi 13tky. DFT ponuka vyznamné zjednoduSenie tohto
problému. Jej schéma vychdadza z redukcie mohoelektronové-
ho problému na jednoelektrénovy, kde sa samotny elektrén
pohybuje v akomsi ndhradnom efektivhom potenciali tvore-
nom ostatnymi elektrénmi a iénmi. Prislusné rovnice kvan-
tovej mechaniky sa tym znacne zjednodusia a je ich mozné
lahSie rieSit numerickymi algoritmami, ¢im sa do istej miery
trvanie vypoctu obmedzi na prijatelné ¢asy. Zakladné principy
tohto pristupu boli navrhnuté Kohnom a Shamom uz v roku
1965. Samotnému Walterovi Kohnovi bola za prinos pri rozvoji
tejto metddy udelend Nobelova cena az v roku 1998. DFT me-
tédy a jej vylepsenia (DFT+U, hybridné DFT, meta-GGA) tak
zohravaju klucovd rolu a su uz dlhodobo Standardom v kvan-
tovo-mechanickom modelovani krystalovych Struktar. Prepo-
jenie DFT metdd s evolu¢nymi algoritmami dnes predstavuje
najefektivnejsi spdsob predpovedi krystalovych struktur, kto-
ry je v praxi len necelé dve dekady. Implementacia evoluc-
nych algoritmov si vyzaduje pristup k rozsiahlym vypoctovym
zdrojom, ktoré su ndm na Slovensku k dispozicii vdaka Na-
rodnému superpocitatovému centru. Kli¢ovou osobou, ktora
ndm pomaha s implementaciou a aplikaciou EA na predikciu
krystalovych Struktdr je Dr. Oto Kohulak, ktory pésobil v nasej
skupine v 2019 roku. Oto vyvinul pre potreby nasho vyskumu
viacero vypoctovych nastrojov, ktoré slizia na automatizaciu
vypoctovych postupov a analyz EA dat. Momentalne pdsobi
na International School for Advanced Studies (SISSA) v Ta-
liansku, pricom nadalej spolupracuje s nasou skupinou.

Dr. Oto Kohulak
riesi v nasej
skupine hardvérové
a softvérové
problémy ohladne
implementacie

a aplikacie
evoluénych
algoritmov (EA)
na predikciu
krystalovych
Struktar. Pre
potreby nasho
vyskumu tiez
vyvinul vypoctové
nastroje na
automatizaciu
DFT+EA vypoctov
a ich analyz.
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Striebro

4 Striebro

Predstavuje nami doposial najviac skimany prechodny pr-
vok. Intenzivne sa venujeme modelovaniu jeho zlucenin
s fluorom a chlérom. Striebro v spojeni s tymito halogénmi
ma potencidl tvorit materidly s vynimocnymi vlastnostami,
ktoré ich predurcuju na multifunkéné materialy buducnosti,
o ¢om nas presvedcuju neddvne objavy: zlu¢enina s ano-
malne silnymi magnetickymi interakciami (Ag>'SO,) [1], po-
tencidlne prvy strieborny material typu multiferroic ¢i nova
unikatna forma nanorurky (rézne Ag>F_ fazy) [2,3].

To, €o definuje vynimocnost tychto zlG¢enin je predovset-
kym pritomnost Specifického katiéonu striebra Ag?. Jeho
vyskyt je vsak velmi ojedinely. Za jeho raritu st zodpoved-
né extramne silné oxida¢né vlastnosti tohto katiénu, o ¢om
svedci schopnost Ag** zoxidovat inertny xenén do Xe?.
N3jst rovnocenného partnera pre tak agresivneho pojedaca
elektronov je velmi naro¢na a navyse pre chemikov nebez-
pec¢na uloha. Pocitacové modelovanie predstavuje v tomto
ohlade velmi Ziaducu alternativu k riskantnym chemickym
experimentom. Najjednoduchsimi ligandami, ktoré sa javia
ako vhodni partneri pre Ag?* st vdaka svojej vysokej elek-
tronegativite fluér a chlér, preto sa nas vyskum striebra
sustreduje na jeho fluoridy a chloridy.

Striebro s fluérom
Kandidat na novy vysokoteplotny supravodic

Materidly na baze striebra a fluéru maju velky potencidl
stat sa zdrojom novej rodiny velmi intenzivne vyhladava-
nych vysokoteplotnych supravodicov. Supravodic je mate-
rial, ktory vedie elektricky prid bez odporu (tepelnej stra-
ty), ak jeho teplota klesne pod kritickd teplotu. V drvivej
vascine zndmych supravodicov je tato kritickd teplota ex-
trémne nizka, blizka absolutnej nule (-273 °C) a preto su
nevhodné na praktické vyuzitie. Vynimku tvoria keramické
materidly na baze medi a kyslika (oxokupraty), ktoré dosa-
huju krytické teploty na Urovni teploty kvapalného dusika
(-196 °C), ktory je uz bezne priemyselne dostupny. Vo sve-
te supravodi¢ov ide vSak o neobycajne vysoké teploty,
preto materialy, ktoré vykazuju takéto kritické teploty, sa
nazyvaju vysokoteplotné supravodice.
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Fragment krystalovej
Struktury vrstevnatého
oxokupratu La,CuO,

porovnany s krystalovou

Struktarou AgF,. Oba

obsahuju izoelektronické

Sachovnicové vrstvy

[CuO,]* resp. [AgF_]. Kym
v oxokuprate su tieto vrstvy
idedlne rovné, v AgF, su

pokrcené.

La,Cu0, AgF, [CuO,)*
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Nami primarne skamany fluorid striebornaty AgF, vykazu-
je vela podobenstiev s oxokupratmi, ¢o ho predurcuje na
atraktivneho kandidatna na prekurzor novej rodiny supra-
vodivych materidlov [4]. Z hladiska dosiahnutia supravodi-
vosti, sa za najvyznamnejsie vlastnosti oxokupratov pova-
Zuju (takmer) idedlne rovné vrstvy tvorené atémami medi
a kyslika, ktoré spolu tvoria Sachovnicovy motiv, a silné
antiferomagnetické interakcie medzi atdbmami medi v nich.
Konkrétne ide o tzv. antiferomagnetickd supervymenu,
ktord je medzi atémami medi sprostredkovana prostred-
nym atomom kyslika. Vo fluoride striebornatom sa nacha-
dzaju analogické ,5achovnicové’ vrstvy s identickymi mag-
netickymi interakciami (Ag> a F- su izoelektronické s Cu**
a 0%) avsak nie st rovné ale pokréené (Obr. 2). To, ¢i a ako
je moiné tieto vrstvy vyrovnat, je jednym z problémov,
ktorému sa v naSich pocitacovych simuldciach uz dlhodo-
bo venujeme. Podla doterajSich DFT vypoctov, vyrovnanie
tychto vrstiev vedie v vyraznému zosilneniu magnetickych
interakcii, ¢o nasledne implikuje vysoku kriticku teplotu, pri
ktorej by AgF_ mohlo byt potencialne supravodivé. Domnie-
vame sa, ze by tato kritickd teplota mohla byt porovnatel-
na alebo aj vysSia ako v pripade oxokupratov. V oxokupra-
toch sa supravodivy stav dosahuje bud vndsanim necistot
(malého mnozstva iného chemického prvku - dopovanie)
a/alebo zmenou koncentracie kyslika (tvorba kyslikovych
vakancii alebo vnasanie adatémov). Cielom tychto chemic-
kych modifikacii je vnesenie malého nadbytku elektrénov
nez moézu dané chemické vazby prijat (tomuto procesu ho-
vorime dopovanie elektronmi) alebo naopak mierneho ne-
dostatku valen¢nych elektrénov vo vdazbach (dopovanie
dierami). Okrem chemickej cesty, moze dojst k navodeniu

takejto situacie aj vhodnou modifikaciou vonkajsich pod-
mienok tlaku a teploty (samodopovanie). Mozné spdsoby
dopovania AgF_ su druhym hlavnym problémom, ktory rie-
Sime na ceste k novym supravodivym materidlom na baze
striebra a fluéru. V nasich simulacidch sme sa zamerali na
viacero scenarov: (/) vnasanie fluérovych vakancii a adato-
mov (tvorba AgF_, resp. AgF_.), (ii) dopovanie elektronmi
a dierami bez chemickej modifikacie, (iii) substiticiu até-
mov striebra prvkom iného prechodného prvku (stadium
ternarnych faz AgMF ), (iv) posobenie na AgF, vysokymi
tlakmi, (v) charge-transfer (prenos naboja) mechanizmus
A92+_)A91+/3+.

Vnasanie fluérovych vakancii a adatémov sme simulova-
li vytvorenim modelu superbunky AgF2, ktord obsahovala
192 atémov (32 jednotiek AgF2). V tomto modeli sme po-
stupne ,vytrhavali’ a ,dodavali’ atémy fluéru. Vytrhavanim
atomov fluoru sme simulovali tvorbu AgF_,, Co je ekviva-
lentné dopovaniu AgF2 elektronmi. Doddvanim extra ato-
mov fluéru sme simulovali tvorbu AgF, , a teda dopovanie
dierami. Zohladnili sme koncentracie dopovania 6 = (1/8,
1/16 a 1/32), pricom beZina hodnota 6, pri ktorej sa dosa-
huje supravodlivost v oxokupratoch je blizka 1/8. Nase si-
mulacie napovedaju, Zze dopovanie elektronmi ani dierami
nevedie k poZzadovanej metalizacii AgF2. Nové elektronové
stavy, ktoré vznikaju v désledku dopovania su vysoko lo-
kalizované. Navyse vnasané defekty (adatémy a vakancie)
maju tendenciu sa zhlukovat, ¢o vedie k separacii faz (roz-

0BRAZOK 3

Vzorka AgF,. Prechovavana
je vochrannom obale, aby
nereagovala so vzduchom.

Kredit: Laboratory of
Technology of Novel

Funcional Materials, CeNT,

Varsavska univerzita.
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Fragment krystalu AgF, so
simulovanou vakanciou
(vlavo; vytrhnutie atomu
fluéru) a simulovanym
adatémom (napravo;
dodanie atomu fluéru
navyse). Vakanciou
vytvorime AgF,

a dodanim adatomu
vznikne AgF, ..

: velké gulicky

— atomy striebra, malé
gulicky — atémy fluéru.

padu). Tieto vysledky naznacuju, ze dopovanie AgF2 chemic-
kou cestou bude extrémne naro¢né (ak nie nemoziné)

Ci uz dopovanie AgF2 chemickou cestou bude alebo nebu-
de mozné, dopovanie elektrénmi a dierami vieme simulovat
aj bez toho, aby sme poznali chemicku identitu dopovaného
prvku. Namiesto priddvania alebo odoberania chemického
prvku, moézeme do nasho modelu jednoducho vniest ale-
bo vybrat z neho samotné elektrény. Inymi slovami si za-
definujeme celkovy pocet elektrénov v systéme. Takymto
spésobom sa mozZzeme zamerat na Cisto fyzikalnu podstatu
problému, bez zaangazovania chémie (a s nou spojenych
dodato¢nych komplikacii). Takuto stratégiu sme zohladnili
v modeli s 24 atémami (superbunka s 8 jednotkami AgF2).
Takyto model obsahuje celkovo 200 elektronov. Dodanim
respektive odobranim jedného elektrénu sme simulovali do-
povanie elektronmi respektive dierami s koncentraciou 1/8
(hodnota relevantna v pripade oxokupratov).
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V tejto Studii sme sa dozvedeli, Ze dopovanie elektrénmi aj
dierami vedie k dalSiemu neziaducemu efektu a menovi-
te k tvorbe polarénov. Polarén je kvazicastica, ktord vznika
viazanym stavom elektrénu (resp. diery) a oblakom fonénov
(vibracii krystalovej mriezky). Prejavuje sa ako deformdcia
krystalovej mriezky, ktord sa premiestinuje spolu s elektré-
nom (dierou). Tvorba polarénov v AgF2 je neziadlca, pretoze
je spojena s lokalizaciou ndboja a dodato¢nou deformaciou
vrstiev, €o je presne opacny efekt ako chceme dosiahnut. Po-

laron sa nevytvori len v Specidlnom hypotetickom pripade,
kedy vrstvy AgF2 st idedlne rovné (v redlnom materidli st
pokréené). Dopovanie rovnych AgF2 vrstiev tak mdze viest
k pozadovanej metalizacii AgF2, pricom ako idedlne rieSe-
nie sa podla nasich vypoctov javi nanesenie monovrstvy
AgF2 na vhodny substrat. Takéto rieSenie umozfiuje obist
problém tvorby polaronu aj v pripade dopovania AgF2 die-
rami. Tieto vysledky podciarkuju uz vysSie spominanu po-
trebu dosiahnutia rovnych vrstiev v AgF2 tak ako je tomu
v oxokupratoch [6].

Jednym zdanlivo intuitivnym pristupom ako vyrovnat pokr-
cené vrstvy je posobit na ne vysokym tlakom. V minulosti
sme vynalozili vela Gsilia studiu AgF2 pod vysokym tla-
kom. Doviedlo nas k prekvapujucemu vysledku, ktory bol
v rozpore z tym, ¢o sme ocakdvali. Namiesto vyrovnania
pokréenych vrstiev, doslo k takému preskupeniu atémoy,
Ze sa vytvorila rurkovitd Struktura. Na zaklade nami pred-
povedaného teoretického modelu, bola Uspesne vyrieSena
krystalova Struktura vysokotlakovej formy AgF2 z krys-
talografickych dat (réntgenového difrakéného zdznamu).
Takto necakane sme objavili novy druh nanorurky na baze
striebra a fluéru (Obr. 1) [2,3]. Pbvodne sme objavili novu
krystalova Struktiru, ktord pozostavala z AgF2 nanoru-
riek poukladanych vedla seba tvoriac hexagondlny motiv.
Vzhladom na vynimocnost objavu sme sa ndsledne zame-
rali na teoretické studium vlastnosti jednej ,volnostojacej’
AgF2 nanorurky. Zistili sme, Ze hoci sme tento material zis-
kali pod vysokym tlakom, obe formy (skrystalizovana aj
volnostojaca AgF2 nanorurka) su stabilné aj v nizkych tla-
koch, t.j. v beznych ,izbovych’ podmienkach [7,8].

Vracajuc sa k péovodnému planu vyrovnat a zmetalizovat
pokréené AgF2 vrstvy, zamerali sme sa na efekt substitu-
cie. Zadali sme si otazku, ¢i by bolo mozné dosiahnut vy-
rovnanie AgF2 vrstiev tym, Ze polovicu katiénov striebra
Ag"v nich zamenime za iny kation M" s moznostou Ciastoc¢-
ného presunu elektronov z M na Ag. Substiticiou atomov
striebra prvkom iného prechodného kovu sme sa posunuli
smerom k Studiu terndrnych zlic¢enin so stoichiometriou
AgMF4. Na dosiahnutie tohto ciela je potrebné vybrat také
kationy M, ktorych elektrénova konfiguracia umoznuje pri-
jat Stvorcovu koordinaciu ligandami, tak aby bol zachovany
Sachovnicovy charakter vrstvy, aby sa nezmenil charakter
magnetickych interakcii vo vrstvach a aby dané kationy
dokazali vzdorovat oxidacii kationom striebra Ag?*. Takyto
potencidl maju kationy Co?*, Ni>* a Cu?*. Nase vypocty na-

Necakane sme
objavili novy
druh nanorurky
na baze striebra
a fluoru. Povodne
sme objavili

novu krystalovii
strukturu, ktora
pozostavala

z AgF, nanoruriek
poukladanych
vedla seba tvoriac
hexagonalny
motiv.
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UBRAZUK 5 znacuju, Ze na dosiahnutie stabilizacie novych ternalnych
zlicenin AgMF4 kde M = (Co, Ni, Cu) je potrebne vyvinut
vysoké tlaky. V nizkych tlakoch (normalnych podmienkach)

Dva polymorfy budu nanajvys metastabilné vzhladom na ich bindrne pre-
krystalického fluoridu kurzory AgF a MF2
striebornatého AgF,. Supravodivy stav v oxokupratoch ¢asto koexistuje alebo sa

Nalavo vidime polymorf

s neprerusenou sietou
chemickych Ag-F vazieb
(vrstevnaty polymorf a).
Napravo vidime polymorf
s prerusenou sietou
chemickych Ag-F vazieb
(polymorf 3, CO AgF,
faza Ag'*Ag*F)).

prelina s inym stavom, ktory je charakteristicky preskupe-
nim elektrénového ndboja. V dbésledku tohto preskupenia sa
mozu stabilizovat rézne tzv. charge-ordering (CO) fazy. Nie
je uplne vyjasnené ¢i tieto fazy rivalizuju so supravodivym
stavom, alebo ho podporuju. Kazdopadne vedecka komunita
je Coraz viac presvedcend, zZe existuje suvis medzi CO a su-
pravodlivostou v oxokupratoch. Z tohto dévodu nas zaujima
potencidl AgF2 vytvarat CO fazy a ako v nom funguje char-
ge-ordering mechanizmus. Jedna CO AgF2 faza (Ag"Ag3'F4)

velké gulicky bola indikovana uz davnejsie. Z experimentalnych dat nebolo

— atémy striebra, malé mozné tuto fazu detailnejSie charakterizovat. Preto sme sa na
guli¢ky — atémy fluéru. nu zamerali v nasich pocitacovych simulaciach. Opisali sme
jej navrhovanu krystalovu Struktdru a porovnali jej vlastnosti

s vlastnostami dominantnej vrstevnatej AgF2 fazy . Na-

sledne sme v nasej najnovsej studii vysvetlili preco bola CO
faza v AgF2 doposial takd aluzivna a objasnili CO mechaniz-

mus v AgF2
ol el \f\ »\ \?\\/ | \\/'\ ? /.7 /./ /.7 \/./\ formalne vo Stvrtom (velmi exotickom) mocenskom stave Ag+.
' ’/.\;/’ ‘J,y/.\‘//f'”;:;/”ﬁ] Y s Sty ~land S land 7~ Nevyhodou je, Ze sa St.ava|IZUJIe az vo velmi vysokych tlakogh po-
\\\\,‘ r—'/{\‘—»./i,;-\:\—i . - - - nad 50 GPa. S’pomed2| vset,kych Ag—F ‘fa'z,.ty’ch zna’myvc’h aj nami
RN ;/—\-f\';«\,-f'\j : ,\,\'>\ Il X X .l R pr’edpovedany’ch, AgF2 ostavalnadalej najvyznamnejsim kandi- Fragment pocitacového
N /J ,\/ y \// ) e e a 2 datom na novy vysokoteplotny supravodic. modelu krystalu Ag.F,
el 2 S B Ny o | Nl . , ktorého tvorbu sme
2N Vah N / / / - . - L -
\/\ \./>/\.>- /\/\.\4},)\ bl . A . A ) | ) A Striebro s chlérom predpovedaliv nizkych a
\” B \\/ \""\'\\T.? </\\\/.,\ N ] 7' ot ¥ Ako sme uz vysSie spomenuli, existuje len jedna faza striebra vysokych tléll.(?Ch do 20 (700
//\/\ 3 ,’/>\~»\\ . //\,\\\/// A ."; A a ‘ s flu6rom, ktord ma pozadované vlastnosti z hladiska dosiah- MITIoNOV pasca’ov
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'\\/o \ \\/.’\\\\\7 \'\\7\\ \/./\ N N N N N znadmu risu fluoridov. Chlér je druhy najelektronegativnejsi Legenda: velké gulicky
ol ol W \> A A A s, A chemicky prvok po fluére a pri vhodnych podmienkach by mal — atémy striebra, malé
zniest pritomnost agresivnych katiénov striebra ako Ag* (i gulicky — atomy fluéru.
Ag3*. Preto sme sa rozhodli intenzivne zamerat na chlér ako
Okrem AgF2 sme sa zamerali aj na hladanie novych binarnych alternativu ku fluéru.
faz striebra s flu6rom v Sirokom intervale hydrostatickych tla- _ ) ) ' ) . ' _ )
kov [13]. Medzi zaujimavymi predpovedanymi zlGéeninami sa Jedlnovu' zndmou fa.zou s'trlebra S chl'orom je chlorld str!et?orny
vynima fluorid streborni¢ity AgF4, ktory ako jediny spome- AgCl. Ziaden chlorid striebra Ag* ¢i Ag™" nie je doposial zna-
dzi vietkych znamych aj predpovedanych Ag-F faz vykazuje my. Ni¢ o tychto materidloch nevieme! To ¢o ale vieme je, Ze

elektricku vodivost (half-metal) a striebro sa v iom nachadza med a zlato, ktoré spolu so striebrom tvoria jednu chemicku
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skupinu v periodicej tabulke prvkov, také zliceniny tvoria.
Chlorid strieborny, AgCl, je dobre zndma krystalickd pevna
latka, ktord je uz dve storocia velmi vyuzivana pre svo-
je fotoaktivne vlastnosti a ako taka je dodnes intenzivne
skimana. Méze byt pripraveny v réznych struktarnych for-
mach a morfologiach a v réznych rozmeroch. Je zaujimaveé,
Ze Ziadna ind krystalicka faza striebra s chlérom nie je zna-
ma. To je prekvapujuce aj vzhladom na bohatost stechio-
metrii v inych chloridoch prechodnych kovov, z ktorych
najcastejSie su okrem monochloridov aj di- az pentach-
loridy (MCl , n=1,2,3,4,5). Preto sme sa rozhodli v prvom
rade najst odpoved na otazku preco doposial nepozname
iné fazy striebra s chlérom. To si vyZzaduje rozsiahle simu-
lacie modelov Ag Cl s réznym zastupenim atomov striebra
a chléru od cistého kovového striebra (0 % Cl) az po mole-
kuldrny chlér (100% Cl).

Ako prvého kandidata sme vybrali AgCl2, kedZe predsta-
vuje mozny chloridovy variant AgF2, pricom sme pouzili
nasu Standardnd kombinaciu metéd EA+DFT. Dospeli sme
k zaveru, Ze syntéza AgCl2 si bude vyzadovat nerovno-
vazne termodynamické pristupy a pozadovana vrstevnatd
Struktura, analogickd k AgF2, nepredstavuje energeticky
najvyhodnejsiu Struktiaru [14]. Su¢asne nam tato vstupna
Studia poskytla velmi cennu informdciu, ktord vyznamne
zjednodusila nase dalsie simulacie. Nase vysledky ukazali,
Ze vSetky stabilné Struktary AgCl2 mozno odvodit z jedno-
duchej kubickej mriezky (fcc), v ktorej krystalizuje striebro
s protiionmi v intersticidlnych miestach. Potvrdili sme tak
bezny Strukturadlny stavebny princip pozorovany napriec
celym spektrom znamych binarnych kovovych halidov.
V dalSich simulaciach sme pouzili tento Struktdrny princip
ako vychodiskovy bod pre modelovanie Sirokého spektra
Ag-Cl faz. Nase modely vychadzaju zo zakladnej kubickej
bunky striebra, do ktorej sme postupne dodavali Cl at6-
my do intersticidlnych priestorov. Takto sme obisli ovela
narocnejSie EA vypocty pre ¢ast fazového diagramu pozo-
stdvajuceho zo subchloridov (s prevazujucim zastipenim
atomov chléru). Nasa prebiehajica studia zacina odhalo-
vat bohatu krystalova chémiu v bindarnom Ag-Cl systéme
vratane jednoduchych subchloridov, klastrovych zlGc¢enin,
ionovych krystalov a zlicenin s polychlérovymi aniénmi.
Sucasne odhaluje do akej miery sa chloridy striebra s roz-
nym pomerom Ag/Cl riadia principom tesného usporiada-
nia atémov v krystadlovej mriezke. Tieto cenné informacie
nam v dalsom posldzia na sformovanie principov, ktorymi
sa riadi krystadlova chémia chloridov striebra. Je povzbu-

juce, 7e prvé experimenty nasich partnerov z Polska, Ciny
a USA, na interpretacii ktorych sme sa podielali, zacinaju po-
tvrdzovat nase predpovede [15].

Jednym z najpozoruhodnejsich vysledkov, ktoré sme v $tidiu
binarneho Ag-Cl systému dosiahli, je predpoved subchloridu

striebra Ag.Cl, [16]. Tato zatial' neznama zlucenina ma hned

niekolko vynlmocnych vlastnosti. Obsahuje velmi vzacne
Ag, klastre s lokalizovanymi elektronmi. Tieto Ag, klastre
su usporiadané do nekonecnych retiazok, v ktorych medzi
sebou interaguju argentofilnymi interakciami. Argentofilné
interakcie su pritazlivé interakcie medzi katiénmi striebra
Ag* s formadlne zatvorenou d Supkou podobne ako v pripade
atémov vzacnych plynov.

V pripade striebra ide dodato¢ne o interakcie medzi katiénmi
a preto by sme prirodzene ocakavali, Ze sa budiu odpudzovat
a nie pritahovat. Dodato¢ne tento subchlorid je diamagne-
ticky polovodi¢ s nec¢akane Sirokym zakazanym pasmom.

a)

c)

0BRAZOK 7

Predpovedany prvy
subchlorid striebra Ag Cl,.
Sklada sa z Ag, klastrov
obalenych chlérovymi
atémami (a,b). Ag, klastre
tvoria nekonecné retiazky
(c). Fragment krystalovej
Struktury je zndzorneny

v panely (d).

Prevzaté so suhlasom
autorov z [M. Derzsi,

M. Uhliar and K. Tokar. On
possible existence of first
[Ag ]* cation in chloride
environment. Chem.
Commun. 57,10186-10189
(2021)].

ﬂ 1AA 1uyd3) eA0ID0dAA BUUOYANONOSAA



)

MODELOVANIE
A EXPERIMENT

Spolu s Dr. Paviom Nogom
(vlavo) a doc. Martinom
Kusym (vpravo) $kolime

novu generaciu mladych
materidlovych vyskumnikov

v kombinovanom pristupe

pri hladani novych funkcnych
materidlov, ktory spaja
pocitacové modelovanie

s experimentalnymi
technikami.
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To je necakané zistenie, kedZe zluceniny v ktorych preva-
Zuje zastupenie kovového prvku su spravidla elektrickymi
vodi¢mi (vlastnostami sa priblizuju kovom). V anorganickej
chémii su takéto zluceniny velkou zriedkavostou. Su limi-
tované len na hrstku suboxidov s obsahom striebra (napr.
AgSGeOA). Ziaden iny neorganicky materidl nema tuto kom-
bindciu vlastnosti. Nas objav ukazal, Zze striebro mobze tieto
vlastnosti dosiahnut aj v spojeni s halogénovymi prvkami.
Tomuto objavu vdacime Ing. Matejovi Uhliarovi, dnes dok-
torandovi na FChPT STU, ktory sa venoval pocitacovému
modelovaniu novych Ag-Cl faz v ramci svojej bakalarskej
[17] a magisterskej prace [18] a mimoskolskych aktivit [19,
20].

POCITACOVE MODELOVANIE
A EXPERIMENT

,Skoda 7e je iba vymyslena...(?)” Pocitatové modelovanie na
atémovej Skale predstavuje najmodernejsi pristup pri obja-
vovani novych materidlov. Misiou nasho vyskumného timu
a laboratéria Pocitacového modelovania materidlov je preto
okrem samotného vyskumu dosiahnut, aby sa pocitacové
modelovanie stalo integralnou sucastou vyvoja novych ma-
teridlov na Ustave vyskumu progresivnych technoldgii MTF
STU. Za tymto Ucelom Uzko spolupracujeme s Oddelenim i6-
novych technoldgii a s Ustavom materidlov, kde nasi kole-

govia robia vSetko preto, aby nami predpovedané materialy
zhmotnili. Pod vedenim Ing. Pavla Nogu, PhD. sa nami pred-
povedané zluceniny snazia realizovat pouzitim fyzikdlnych
a fyzikalno-chemickych metdd, ako je syntéza pomocou i6-
nového zvazku a reaktivhe magnetronové naprasovanie, tiez
v kombindcii s plazmou podporovanou iénovou implantaciou.
Charakterizacia ziskanych materidlov prebieha v spolupra-
ci s Ustavom materidlov. Primarnou metédou na detekciu
krystalovej Struktiry je rontgenova difrakcia, ktorej sa ve-
nuje doc. Ing. Martin Kusy, PhD. Spolu s docentom Kusym
a Dr. Nogom $kolime novu generaciu mladych materidlovych
vyskumnikov v kombinovanom pristupe pri hladani novych
funkénych materidlov, ktory spdja pocitacové modelovanie
s experimentalnymi technikami.

VYPOCTOVE ZDROJE, SPOLUPRACE
A VYSTUPY

Kazdy jeden vysledok, ktory sme ziskali a opisali vyssSie
predstavuje dni, tyZdne aZz mesiace Cistého vypoctového
¢asu. Nas vyskum by nebol mozny bez dobre fungujicej
a vykonnej superpocitacovej HPC infrastruktury, kedze
vacsina nasich simula¢nych uloh by nebola uskuto¢nitelna.
Na paralelizované vypocty DFT a EA sme poutzivali SIVVP
infrastruktdru a to najma superpocitac Aurel v SAV v Brati-
slave a klaster lokalizovany v KoSiciach, ako aj HPC infras-

truktdry v medzindrodnych
partnerskych  institaciach.
Uzko spolupracujeme naj-
ma s nasimi medzindrodny-
mi partnermi z VarSavskej
univerzity, Polskej akadémii
vied, Univerzity of Buffallo,
Universita di Roma “La Sa-
pienza, a State University of
New York at Buffalo. V ramci
tychto spoluprac sme hos-
tovali viacero zahrani¢nych
Studentov, v tom magistran-
tov, doktorandov a postdo-
kov. Vysledky, ktoré sme
ziskali pri studiu halogenid-
ov striebra vdaka slovenskej
superpocitacovej infrastruk-
ture boli predmetom Siestich
vedeckych publikacii [10, 11,
13, 14, 16], piatich prispev-
kov na medzindrodnych kon-
ferenciach [7, 8, 12, 19, 20],
jednej bakalarskej prace [17]
a jednej diplomovej prace
[18].

)



REFERENCIE

[1] P. J. Malinowski, M. Derzsi, Z. Mazej, Z. Jaglici¢, B. Gawet, W. Lasocha, and

W. Grochala. Ag"SO,: A Genuine Sulfate of Divalent Silver with Anomalously Strong
One-Dimensional Antiferromagnetic Interactions. Angew Chem. Int Ed Engl., 49(9),
1683-1686 (2010).

[2] A. Grzelak, J. Gawraczynski, T. Jaron, D. Kurzydtowski, Z. Mazej, P. J.
Leszczynski, Vitali B. Prakapenka, M. Derzsi, V. V. Struzhkin and W. Grochala.
Metal fluoride nanowires featuring square-planar building blocks in a high-pressure
polymorph of AgF . Dalton Trans. 46, 14742-14745 (2017).

[3] A. Grzelak, J. Gawraczynski, T. Jaron, D. Kurzydtowski, A. Budzianowski,

Z. Mazej, P. J. Leszczynski, Vitali B. Prakapenka, M. Derzsi, V. V. Struzhkin and

W. Grochala. High pressure behavior of silver fluorides up to 40 GPa. Inorg. Chem.,
56 (23), 14651-14661 (2017).

[4] J. Gawraczynski, D. Kurzydtowski, W. Gadomski, Z. Mazej, T. Jaron,

A. Ozarowski, S. Hill, P. J. Leszczynski, K. Tokdr, M. Derzsi, P. Barone, K. Wohlfeld,
J. Lorenzana and W. Grochala. The silver route to cuprate analogs. PNAS, 116 (5)
1495-1500 (2019).

[5]1 A. Grzelak, M. Derzsi and W. Grochala. Defect trapping and phase separation in
chemically doped bulk AgF .. Inorg. Chem. 60, 1561-1570 (2021).

[6] S.Bandaru, M. Derzsi, A. Grzelak, J. Lorenzana, and W. Grochala. Fate of doped
carriers in silver fluoride cuprate analogues. Phys. Rev. Materials 5, 064801 (2021).

[7] K.Tokar, M. Derzsi. Toward isolated AgF, nanowire structure: dynamical and
mechanical properties from ab initio. Multiscale Phenomena in Condensed
Matter Online conference for young researchers Krakéw (YOUNG MULTIS 2021),
5-7 July 2021.

[8] K.Tokar, and M. Derzsi. Dynamical and mechanical properties of single AgF,
nanowire from ab initio. European Congress And Exhibition On Advanced
Materials And Processes - EUROMAT 2021 ONLINE, Stadthalle Gratz, 12 -16
September 2021.

[9] M. A. Domanski, M. Derzsi and W. Grochala. Theoretical study of ternary silver
fluorides AgMF, (M = Co, Ni, Cu) formation at pressures up to 20 GPa. RSC Advances,
11,25801-25810 (2021).

[10] K.Tokar, M. Derzsi and W. Computational study of antiferromagnetic and
mixed-valent diamagnetic phase of AgF ; crystal, electronic and phonon structure
and p-T phase diagram. Computational Materials Science 188, 110250 (2021).

[11] M. Derzsi, P. Piekarz, K. Tokar and W. Grochala. Charge ordering mechanism in
silver fluoride. Phys. Rev. B 105, L081113 (2022).

[12] Kamil Tokdr, Mariana Derzsi, Wojciech Grochala. Thermodynamic stability,
phonon anharmonicity and electronic response of antiferromagnetic and charge-
transfer polymorphs of AgF, from ab-initio. Published: 06 November 2020 by
MDPI in The 2nd International Online Conference on Crystals session Crystalline
Materials (DOI:10.3390/I0CC_2020-07329)

[13] D. Kurzydtowski, M. Derzsi, E. Zurek and W. Grochala. Fluorides
of silver under large compression. Chem. Eur. J. 27, 5536-5545 (2021).

[14] M. Derzsi, A. Grzelak, P. Kondratiuk, K. Tokar and W. Grochala.
Quest for Compounds at the Verge of Charge Transfer Instabilities:
The Case of Silver(ll) Chloride. Crystals, 9(8), 423 (2019).

[15] Adam Grzelak, Jakub Gawraczynski, Mariana Derzsi, Viktor
Struzhkin, Maddury Somayazulu, and Wojciech Grochala. Observation
of a New Polyhalide Phase in Ag-Cl, System at High Pressure. Crystals, 11,
1565 (2021).

[16] M. Derzsi, M. Uhliar and K. Tokar. On possible existence of first [Ag J*

cation in chloride environment. Chem. Commun. 57, 10186-10189 (2021).

[17] M. Uhliar. Bakalarska praca (2019): Modelling of chlorine enriched
crystal lattice of silver dostupnd online na

[18] M. Uhliar, Diplomova praca (2021): Modelling of novel crystalline
binary silverchloride phases with evolutionary algorithms zverejnena na

[19] Matej Uhliar, Kamil Tokar, Otto Kohuldk, Mariana Derzsi. Exploring
crystal chemistry of binary silver chlorides with evolutionary algorithms
and density functional theory. Published: 06 November 2020 by MDPI in
The 2nd International Online Conference on Crystals session Crystalline
Materials ( )

[20] M. Uhliar, K. Tokar and M. Derzsi. Crystal chemistry of novel binary
Ag-Cl phases from ab initio: from simple ionic compounds to clustered
compounds and silver polychlorides. European Congress And Exhibition
On Advanced Materials And Processes — EUROMAT 2021 ONLINE,
Stadthalle Gratz, 12 -16 September 2021.

PODAKOVANIE

grant ¢. APVV-18-0168

,Nové anorganické zliceniny s niklom, palddiom, medou a striebrom:

od DFT modelovania k syntéze pomocou iénovych technologii”

grant ¢. VG 1/0223/19

»,Modelovanie novych funkénych materidlov z prvych principov*

pre projekt ¢. ITMS2014+: 313011W085

Vedeckovyskumné centrum excelentnosti SlovaklON pre materidlovy

a interdisciplinarny vyskum”

e)1UY233 eA0IDOdAA BUUOYNANONOSAN

%))
N


https://sciforum.net/paper/view/7329
https://opac.crzp.sk/
https://opac.crzp.sk/
https://sciforum.net/paper/view/7332

|_
>
>

M=MO9%s

Slovenske
politicky a novinarky
na socidlnych siefach

Rasio Kuze
\van LodarskL
Michal Holld

MEMO98

Centrum spolo¢nych ¢innosti SAV, v. v. i., Vypoctové stredisko SAV,
Narodné kompetencné centrum pre HPC

yznam socidlnych sie-

ti a ich dosah na spo-

lo¢nost je velky a ne-
ustale rastie. Okrem toho, Ze
su platformou pre spdjanie
a udrziavanie kontaktov me-
dzi ich uzivatelmi a ich komu-
nitami, su taktiez doélezitym
zdrojom informacii. Tieto in-
formacie su vsak tazko ove-
ritelné a casto nepravdivé
- navyse su Sirené s cielom
ovplyvnit verejnd mienku.
Na zaklade spravy, ktoru kaz-
doro¢ne vydava spolo¢nost
Kepios Pte. Ltd., bolo v janu-
ari 2022 na Slovensku 4,91
miliéna pouzivatelov inter-
netu, ¢o predstavuje asi 90,0
% celkovej populacie. V tej
istej sprave sa uvadza, Ze
v rovnakom obdobi bolo na
Slovensku 4,06 miliéna pou-

MEMO98

MEMO 98 je medzinarodne uznavana,
nezavisld organizacia, ktord sa Specializuje

na monitorovanie a vyskum médii, najma
pocas volieb. Experti MEMO 98 sa zucastnili
na viac ako 120 volebnych pozorovatelskych
misiach a priblizne 150 projektoch a Skoleniach
tykajucich sa médii a volieb vo viac ako 60
krajinach (v krajinach byvalého Sovietskeho
zvézu, ako aj na Balkéne, v Afrike, Azii, Juznej
Amerike a na Blizkom vychode).

Zivatelov socidlnych médii, ¢o predstavuje priblizne 74,4 %
celkovej populdcie. Spolo¢nost Kepios tiez uvadza, ze pocet
pouzivatelov socidlnych médii na Slovensku sa v rokoch 2021
az 2022 zvysil 0 30 000 (+0,7 %)

Nas projekt bol zamerany na monitorovanie Facebooku,
ktory je na Slovensku najpopuldrnejsi, konkrétne na Sirenie
informacii o politickach a novinarkach, najma v suvislosti s ich
pracovnymi aktivitami. Cielom nasho monitoringu bolo aj vy-
hodnotit vyuzivanie stereotypov a dezinformacii vo¢i Zenam,
¢i uz v kontexte protizapadnych a protiamerickych ndlad,
alebo v rdmci koordinovanych kampani proti prominentnym
politickam a novinarkam a zistit, do akej miery su Gtocnici
prepojeni s tymi, ktori Siria prokremelské narativy. Monitor-
ovacie obdobie malo rozsah 12 mesiacov (3. mdj 2021 - 1. M3j
2022) a medzi kritérid vyberu politi¢iek a novinadrok patrilo
vlastnictvo verejného uc¢tu na Facebooku (verejnd stranka
alebo verejne pristupny osobny profil) a pocet sledovatelov
(followerov). Z celkovo 11 sledovanych subjektov sa v tomto
¢lanku zameriame na 2 slovenské politicky (Zuzanu Caputovu
a Veroniku RemiSovu) a 2 novinarky (Moniku Tédovu a Zu-
zanu Kovaci¢ Hanzelovu), pricom cely vyskum bude moziné
ndjst na webovej stranke MEM098
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Okrem toho,
Ze su socialne
siete
platformou
pre spajanie
a udrziavanie
kontaktov
medzi ich
uzivatelmiaich
komunitami,
su taktiez
dolezitym
zdrojom

y

informacii.

Nastroj CrowdTangle, pomocou ktorého bol realizovany zber dat, je
produkt spolo¢nosti Meta (Facebook) vyvinuty za G¢elom monito-
rovania, vytvarania Statistickych analyz a vyhodnocovania samot-
nej platformy Facebook pre optimalizaciu ¢i cielenie produktov na
pouzivatelov socidlnych sieti. KedZze CrowdTangle sleduje len ve-
rejne pristupny obsah a neumoziuje monitorovat sikromné osob-
né profily ani sukromné skupiny, vo svojej analyze sme sa zamerali
na 11 verejnych facebookovych stranok vybranych subjektov a tiez
na vyhladavanie klucovych slov v rdmci verejnych stranok a skupin
na slovenskom Facebooku.

Pre spracovanie ziskanych dat sme vyvinuli skript na mieru
v programovacom jazyku Python, aby sme ich mohli dalej analyzo-
vat. Na vypocty, teda spracovanie dat spolocne s vizualizaciou, bol
vyuzity vypoctovy klaster na Ustave experimentalnej fyziky v Ko-
Siciach [ 3], ktory spravuje Centrum spolo¢nych ¢innosti SAV, v. v. i.
Na sledovanie Sirenia kltcovych slov v ramci skupin alebo stranok
sme pouZili open-source nastroj na mapovanie sieti Gephi

Vysledkom je tzv. sietova mapa, o je interaktivna schéma umoz-
Aujuca hladat, klastrovat a analyzovat Sirenie Specifickych vyra-
zov a webovych adries. Dokazali sme teda identifikovat aktérov
(facebookové skupiny, stranky, ucty), ktori vykazovali najvacsi po-
Cet interakcii a zdielani prispevkov obsahujucich skimané kltcové
slova. Klu¢ovymi slovami boli v naSom pripade menad sledovanych
politiCiek a novinarok.

Sietové grafy bolo mozné pouzit aj na identifikaciu:
m ktoré ucty zdielali ur¢ité URL adresy najcastejsie,
m ktoré URL adresy sa medzi tymito uctami zdielali naj¢astejsie,

m ktoré Ucty zdielali obsah naj¢astejsie medzi sebou
(napr. boli zoskupené).

Na sietovej mape vidime uzly (nodes) - kruhy a body, ktoré pred-
stavuju facebookové stranky alebo skupiny, ako aj ich prepojenia.
Ich velkost koreSponduje s intenzitou zdielania (¢im vacsi uzol, tym
vacsi podiel zdielani ur¢itého obsahu) alebo so zapojenim sa do
obsahu (¢im vacsi uzol, tym vyssi pocet interakcii s prislusSnym pri-
spevkom).

Hrany (edges) su linie, ktoré spdjaju uzly. V nasom pripade su hra-
ny spojenim medzi entitou a adresou URL, ktoru zdielala. Pouzitou
metodou nie je mozné urcit, ¢i interakcie boli organické alebo vy-
tvorené botmi.

ZUZANA CAPUTOVA

Slovenska prezidentka Zuzana Caputova sa stala ter¢om Gto-
kov zo strany viacerych aktérov od politickych strdn az po
dezinformacné portdly s Uzkymi vdazbami na extrémistické
strany. Najrozsiahlejsie medialne pokrytie, vratane socidlnych
sieti, mal incident z 1. marca 2022, kedy na verejnej demon-
Stracii v Nitre organizovanej stranou SMER-SD v suvislosti
s prvomajovymi oslavami rozvasnil podpredseda strany Lu-
bos Blaha zhromazdeny dav, ktory skandoval sexudlne uraz-
ky na adresu prezidentky.

Tento incident nebol jednorazovou udalostou, ale skér vy-
sledkom dlhodobej negativnej kampane Blahu a dalSich ¢le-
nov strany SMER-SD proti hlave $tatu. Blaha aj Fico na svojich
facebookovych uctoch pravidelne urdzali prezidentku (zrad-
kyna, americkd agentka, agentka cudzej mocnosti, alebo ze
ju ovladaju Spojené staty americké).

Rovnako ako v minulosti sa na socidlnych sietach objavila
zmanipulovana fotografia prezidentky sprevadzana antise-
mitickym a protiamerickym textom, na ktorom ju znamy ex-
trémista s Uzkymi vdzbami na stranu Republika zosmiesfoval
pre jej fyzicky vzhlad. Zo zoznamu prokremelskych aktérov,
ktory zostavila spolo¢nost Gerulata Technologies [ 5], sa na fiu
zameralo mimoparlamentné Slovenské hnutie obrody (SHO),
ktoré sa netaji sympatiami k fasistickému vojnovému sloven-
skému Statu, orientuje sa euroskepticky a pozaduje odchod
Slovenska z euroatlantickych Struktar.

Monitoring tiez zistil, Ze prezidentka bola ter¢om utokov face-
bookovych stranok DAV DVA a dalSich médii znamych Sirenim
dezinformadcii vratane Inenoviny.sk, Informacie bez cenzury
a dalsich.

Mgr. Zuzana
Caputova, rod.
Strapakova

je v poradi
piaty prezident
Slovenskej
republiky. Dia
6. maja 2019
ziskala v Bruseli
ocenenie
Europska
osobnost roka.
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( Vyrezy zo sietovej mapy sledujucej vyskyt
a Sirenie klu¢ového slova,Caputova”
C na slovenskych strankach/skupinach na Facebooku

(od 3. mdja 2021 do 1. maja 2022) - klastre

s prevahou proruskych aktérov.

Velkost ,nodu” (stranky/skupiny) ilustruje pocet
shares (zdielani) prispevkov, v ktorych bolo pouzité
kla¢ové slovo (Caputova).



Mgr. art. Veronika
Remisova,

ArtD., M.A., rod.
BeloSovicova

je slovenska
politicka,
predsednicka
politickej

strany ZA LUDI,
podpredsednicka
vlady Slovenskej
republiky

a ministerka
investicii,
regionalneho
rozvoja

a informatizacie
SR vo vlade
Eduarda Hegera.

VERONIKA REMISOVA

Podpredsednicka vlady SR a ministerka investicii, regional-
neho rozvoja a informatizacie Veronika RemiSova sa pocas
monitorovaného obdobia prezentovala ako silne proeurépska
politicka s mimoriadne aktivhym obsahom na vlastnej face-
bookovej stranke. Tato profilacia sa po ruskej invazii na Ukra-
jinu prehlbila a zintenzivnila - podla vysledkov analyzy Vojna
na Ukrajine, ktord realizovalo MEMO 98, mala Veronika Re-
misova druhy najvyssi pocet prispevkov (66) spomedzi pred-
sedov slovenskych parlamentnych stran. 58 z nich sa tykalo
vojny a jej dosledkov, pri€om 46 z nich bolo vyrazne podporu-
jucich Ukrajinu a s flou suvisiace domace slovenské opatrenia
(treti najvyssi pocet), pricom V. Remisova nepublikovala ani
jeden post zamerany proti Ukrajine.

Takyto silne proeurdpsky postoj nasiel svoju ,odozvu” me-
dzi proruskymi aktérmi - mnohi z nich sa zamerali na kritiku
Veroniky RemiSovej, najma Extra plus, Volim Harabina, Slo-
vensko-ruska spolo¢nost, Eduard Chmelar, Slobodny vysielac,
Nocomment.sk, ¢i rézne stranky SHO a Rébert Svec. Tieto zo-
skupenia boli prepojené s politikmi Marianom Kotlebom a Lu-
bosom Blahom. Dalsimi délezitymi aktérmi v tomto smere
boli Hlavny dennik, DAV DVA, Hlavné spravy a Blog investiga-
tivnej Zurnalistiky.
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Vyrez zo sietovej mapy sledujucej vyskyt a Sirenie
kla¢ového slova,RemiSova” na slovenskych
strankach/skupinach na Facebooku (od 3. maja 2021
do 1. maja 2022) - klastre s prevahou proruskych
aktérov.

Velkost ,nodu” (stranky/skupiny) ilustruje pocet
shares (zdielani) prispevkov, v ktorych bolo pouzité
kla¢ové slovo (Remisova).
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Mgr. Monika
Tédov3, rod.
Zemlova je
slovenska
novinarka,
sucasna
redaktorka
Dennika N (od
roku 2014),
laureatka
ocenenia Biela
vrana (2018)

a niekolko-
nasobna lauredtka
ocenenia
Novinarska cena
(2008-2021).

Slovenské novinarky sa stali terom dehonestujucich, vul-
garnych a sexistickych utokov a to predovsetkym zo strany
politikov, ktori boli predmetom ich investigativnych reporta-
Zi. Najma novinarka Dennika N Monika Tédova sa opakovane
stala ter¢om sexistickych urdzok a Gtokov zo strany politikov
strany SMER-SD. Pri pokryvani tém suvisiacich s korupciou
a nekalymi praktikami predchadzajucej vlady pod vedenim
SMER-SD verejne priznala, Ze dostavala vyhrazky a nendvist-
né spravy, pricom utocnici si Zelali, aby skoncila ako Jan Ku-
ciak, nazyvali ju SoroSovou diev¢inou, alebo komentovali jej
fyzicky vzhlad.

V monitorovanom obdobi sa stala ter¢om uUtokov najma zo
strany Lubos$a Blahu, Milana Uhrika, Eduarda Chmelara, Mar-
tina Dana a jeho portalu Ginn a dalSich.
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. Vyrez zo sietovej mapy sledujucej vyskyt a Sirenie

kla¢ového slova,Tédova” na slovenskych strankach/
skupinach na Facebooku (od 3. maja 2021 do 1. maja
2022) - klastre s prevahou proruskych aktérov.
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Zuzana Kovacic

Hanzelova sa
narodila 2. jula
1988 v Bratislave.
Studovala
zurnalistiku

na Univerzite
Konstantina
Filozofa v Nitre.
Venuje sa

najma politike,
témam chudoby
a sexualneho
obtazovania.

Je laureatkou
ocenenia
Novinarska cena
(2021).

ZUZANA KOVACIC HANZELOVA

Dalsia prominentnd novinarka Zuzana Kovati¢ Hanzelova sa
stazovala na prijimanie podobnych sprav, ktoré ju 17. decem-
bra 2021 prinutili prestat pouzivat svoje konto na Facebooku
(nadalej pouziva svoje konto na Instagrame). Vo svojom roz-
lackovom prispevku poukazala na viaceré znepokojujuce ten-
dencie, ktoré boli hlavnymi dévodmi jej rozhodnutia, vratane
trollingu zo strany prokremelskych aktérov.

Vysledky naSho monitoringu indikujd, Ze v monitorovanom
obdobi sa k Zuzane Kovaci¢ Hanzelovej na Facebooku vy-
jadrovali rozni aktéri od médii, cez politické strany a osob-
nosti az po kultdrne centrd a obcianske iniciativy. Zaroven
sa zapojili aj antisystémové subjekty, aj ked vacsinou skor
roztrieStene (Hlavny dennik, Artur Bekmatov, Zdroj, hlavne-
spravy.sk, Portal Kulturblog, Extra Plus, Slovanské Noviny,
Anna Belousovovd, Kanceldria Koordindtora uderky). Azda
jedinou vynimkou bolo zoskupenie ob¢anov a skupin, ktorych
hnacim motorom bol nesuhlas so sicasnym politickym zria-
denim a jeho hlavnymi protagonistami. Z mapy vyplyva, ze
tento klaster obsahuje aj rézne prokremelské subjekty, ako
napriklad Picuscapital.sk, Slovensko-ruskad spolo¢nost, Som
vlastenec, volim stranu Vlast, Stojime za Milanom Uhrikom -
Hnutie REPUBLIKA.

}NI OBCANIA
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Vyrez zo sietovej mapy sledujuicej vyskyt a Sirenie
kld¢ového slova,Kovaci¢ Hanzelova” na slovenskych
strankach/skupinach na Facebooku (od 3. maja 2021
do 1. maja 2022) - klastre s prevahou proruskych
aktérov.

Velkost ,nodu” (stranky/skupiny) ilustruje pocet shares
(zdielani) prispevkov, v ktorych bolo pouzité klu¢ové
slovo (Kovaci¢ Hanzelova).
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ZISTENIE

Skuto¢nost, Ze na Slovensku
posobi prokremelska pro-
paganda priznali Statne in-
Stitucie uz v roku 2016, ked'
ministerstvo vnutra oficidlne
uviedlo, ze ,Slovensko, po-
dobne ako iné staty strednej
a vychodnej Eurépy, sa sta-
lo predmetom informacné-
ho ovplyvihovania zo strany
vplyvovych Struktdr Ruskej
federacie”. V novoprijatej
Bezpecnostnej stratégii do
roku 2021 sa dalej uvadza,
ze ,Skodliva strategickd pro-
paganda vratane dezinfor-
macnych aktivit ma potencial
polarizovat spolo¢nost, roz-

Gerulata Technologies

Top Pro-Russian Sources in Slovakia

3345509527 |Lubos Blaha

vracat politicky systém, podkopdvat doveru a vélu ob¢anov
branit demokraticky a pravny $tat a spochybnovat vyznam
¢lenstva Slovenskej republiky v NATO a EU”.

Identifikovani aktéri, ktori Siria dezinformacie, posobia na
slovenskom internete a socidlnych sietach uz niekolko ro-
kov a Siria nacionalisticky, prorusky, a protiimigra¢ny pohlad
na svet, st proti EU/NATO/USA a ¢asto podporuju pravicovd,
nacionalisticki agendu. Podporovali krajne pravicovu stranu
Kotlebovci - Ludova strana Nase Slovensko (SNS), hnutie Re-
publika (vzniklo z odidencov z LSNS), ako aj Slovenské hnutie
obrody.

Ich aktivity voci politickdm a novinarkam vsak doteraz neboli
systematickejSie skumané. PouzZili sme zoznam prokremel-
skych aktérov, ktory zostavila spolo¢nost Gerulata Techno-
logies [5] @ porovnali ho so zisteniami z ndsho monitoringu
médii. Zistili sme, Ze zo 14 aktérov z tohto zoznamu, ktori
maju stranku na Facebooku a su oznaceni v troch hlavnych
kategoriach hrozieb, sa v nasich zisteniach vyskytovalo 13 ak-
térov, ktori sa zucastiovali na negativnych kampaniach proti
skamanym politickdm a novinarkam.

gerulata

Facebook Page

9621918752 | Slobodny vysielac

Facebook Page

2722275368 |Velvyslanectvo Ruska na Slovensku/ Moconbcteo Pocoun B Cnosakumn Facebook Page

8799273843 |Extraplus (extraplus.sk)

Web

4952167164 |Tomas Taraba - predseda ZIVOT NS

Facebook Page

911785421 |DAV DVA

Facebook Page

9357350490 |Hlavné Spravy

Facebook Page

3390562675 [nocomment.sk

Facebook Page

8515467263 |Hlavny dennik (hlavnydennik.sk)

Web

6955415866 |Slovenské Hnutie Obrody

Facebook Page

8766189209 |Milan Uhrik « Republika

Facebook Page

7558265631 |Blog investigativnej zurnalistiky

Facebook Page

6256802347 |Hlavné spravy (hlavnespravy.sk)

Web

4587968579 |Hlavny dennik

Facebook Page

3559939781 |Eduard Chmelar

Facebook Page

7492753507 |Stefan Harabin

Facebook Page

2213788472 |Rébert Svec + Slovenské Hnutie Obrody

Facebook Page medium medium

9140108057 |MAGAZIN 1 (magazin1 .sk)

Web medium n/a

Zdroj: https://www.gerulata.com/docs/gerulata_top_pro_russian_sources.pdf

Identifikovanych 13 aktérov dezinformacii mozno rozdelit do
dvoch hlavnych kategérii - 7 politickych subjektov (politikov
alebo stran, ¢i uz sucasnych alebo byvalych) a 6 dezinformac-
nych portalov.

Zo 7 politikov alebo stran bol na Facebooku najviditelnejsi
podpredseda strany SMER-SD Lubo$ Blaha, ktory mal obrov-
sky pocet sledovatelov az do 14. juna, ked mu Meta zrusi-
la verejnu stranku pre opakované porusovanie komunitnych
Standardov. Medzi aktivnych Siritelov prokremelskej propa-
gandy na nasom zozname patri aj nezaradeny poslanec To-
mas Taraba, ktory kandidoval na kandidatke fasistickej strany
Kotlebovci - Ludova strana Nase Slovensko do parlamentnych
volieb 2020, Milan Uhrik z Republiky (predtym Kotlebovci -
Ludova strana Nase Slovensko), Rébert Svec (predseda na-
cionalistického Slovenského hnutia obrody), vysokoskolsky
ucitel' a byvaly politik Eduard Chmelar a byvaly predseda Naj-
vysSieho sudu SR a minister spravodlivosti (vo vldde Roberta
Fica) Stefan Harabin.

Pokial ide o dalSich aktérov zo spominaného zoznamu, na-
chadzaju sa tu aj Slobodny vysiela¢, DAV DVA, Hlavné spra-
vy, Nocomment.sk, Blog investigativnej Zurnalistiky a Hlavny
dennik.

Boj s dezinformaciami je mimoriadne naro¢ny a vyzaduje si
komplexny pristup na viacerych urovniach od vzdeldvania
a podpory kritického myslenia po monitorovanie a regula-
ciu obsahu na internete. Najma po zaciatku ruskej agresie
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[2] https://memo98.sk/
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financovaného z ERDF.
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Conference on Weblogs and Social Media.
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sources.pdf

na Ukrajine zacali viaceré
Staty vratane Slovenska blo-
kovat dezinformacné stranky.
Narodny bezpelnostny urad
(NBU) disponuje touto pravo-
mocou na zdklade zakona €.
69/2018 Z. z. o kybernetickej
bezpecnosti do 30. septem-
bra 2022. Doneddvna boli blo-
kované Styri stranky - Hlavné
sprdvy, Armadny magazin,
Hlavny dennik a Infovojna.

Zaroven NBU predlozil na pri-
pomienkovanie novelizaciu
vysSie uvedeného zdkona
o kybernetickej bezpecnosti,
ktory v pripade schvalenia za-
vadza lepSie pravidla pre blo-
kovanie webovych stranok.
Navrh na blokovanie by mal
pochddzat od opravneného
subjektu presadzovania pra-
va (nie od samotného NBU)
a dalej by ho mal schvalovat
sud. Ucinnost by mal nado-
budnut pocas jesene 2022.
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Twinning Slovensko

Narodné kompeten¢né centra pre HPC z Ceskej republiky
a Slovenska zorganizovali pocas jarnych mesiacov 2 twinnin-
goveé podujatia.

S cielom vymeny najlepSej praxe a pristupov k poskytovaniu
cloudovych sluzieb HPC pouzivatelov z akademickej obce, ale
aj priemyslu sme sa stretli 19. aprila na Smolenickom zamku
na Slovensku so zastupcami zo zdruzenia CESNET (M. Ruda,
D. Anto$) a IT4l (B. Jansik, T. Karasek).

Druhy workshop bol zamerany na tzv. inZinierske aplikacie,
teda pokrocilé modelovanie napriklad komplexnej dynamiky
kvapalin, turbulencii, prenosu tepla, akustiky a mechaniky.
Workshopu sa zucastnili aj zastupcovia sukromnych firiem,
takze sucastou bolo aj kratke predstavenie kompetenc¢ného
centra, projektu EuroCC @ moznosti pre vyuZzitie HPC pristupu
a sluzieb na Slovensku a v Eurépe. O Uspesnych spolupra-
cach v oblasti inzinierskych aplikacii predovsetkym s malymi
a strednymi podnikmi sme debatovali s T. Kardskom a T. Br-
zobohatym.

Twinning Slovensko
— Slovinsko

Slovenské Narodné kompetencéné centrum pre HPC nadviaza-
lo spolupracu so Slovinskym kompetencnym centrom v oblas-
ti vzdeldvania. Spolupraca odstartovala online workshopom,
kde obe kompetencné centra predstavili svoje aktivity, najma
v oblasti vzdelavacich aktivit. Nasledne zorganizovali spoloc-
né online kurzy pre Ucastnikov z oboch krajin, ktoré pokracuju
na jesen 2022. Viac informacii na nasej stranke.
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— kompetencné centrum pokracuje

V januari 2023 Startuje projekt EuroCC 2, v ramci ktorého rea-
lizujeme aktivity Narodného kompetencného centra pre HPC.
Hostitelskou instituciou bude po novom Narodné superpoci-
taCové centrum. Projekt sa pocas nasledujucich troch rokov
bude sustredit najma na rozvoj kompetencii a sluzieb v oblas-
ti vysokovykonného pocitania a podporu malych a strednych
podnikov, akademickych pracovisk a verejnej spravy formou
spoluprace na vyvoji rieSeni zalozenych na HPC technolo-
giach.

TREX CoE Letna skola
Quantum Monte Carlo

Europske centrum excelentnosti v exascale pocitani TREX
v spoluprdci s Fyzikalnym Ustavom SAV a Narodnym kompe-
ten¢nym centrom pre HPC organizovalo workshop zamerany
na metddy kvantového Monte Carla (Quantum Monte Carlo,
QMCQ).

Workshop prebiehal prezen¢ne na Slovensku v kastieli Moj-
mirovce a Uc¢astnici mali moznost ziskat komplexny teoretic-
ky prehlad aj praktické skusenosti s metédami kvantového
Monte Carla a ich aplikdciou na molekuldrne (kédy Quan-
tum Package and CHAMP) a periodické systémy (TurboRVB).
Prednasky a Skolenia viedli popredni svetovi odbornici, ktori
su sucastou eurépskeho centra excelentnosti TREX.

Targeting Real chemical accuracy at the EXascale




Popularizacné prednasky
— pridite sa pozriet a dozvediete sa viac

NCC pre HPC organizuje pocas semestra popularizacno-na-
ucné prednasky na rézne témy suvisiace s vysokovykonym
pocCitanim. Zaujimavé prispevky na tému umelej inteligen-
cie a jej uplatnenia v réznych oblastiach si mézete pozriet zo
zaznamu v nasom archive. V dalSom semestri vam prinesie-
me prednasky slovenskych odbornikov na kvantové techno-
l6gie - sledujte nasu stranku a socidlne média!

eurocc.nscc.sk
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