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redakcie

kym EuroHPC JU (spolo¢ny eurépsky podnik pre vysokovykonné
pocitanie) zac¢iatkom leta oznamil, Ze vo Franctzsku bude vybudo-
vany uz druhy eurépsky exascale superpocita¢ (prvy bude v Ne-
meckom Jilichu) - my na Slovensku sa teSime aspon zo spustenia
HPC systému Devana. Rozne nepredvidatelné okolnosti vratane
opakovania verejného obstardvania, ¢akania na niektoré kompo-
nenty a dlhSie obdobie pripravy a testovania sposobili, Ze sloven-
ski pouzivatelia sa dockali pristupu k novému HPC systému o ¢osi
neskor. Napriek tomu verime, Ze nebude nidza o kvalitné projek-
tové nadvrhy a Ze vykon Devany, ktory je 8oo TFlop/s bude vyuzity
kontinualne a naplno.

V $tadiu intenzivnych priprav je aj projekt dalSieho slovenského
superpocitaca s pracovnym nazvom Perun, ktory bude obstarany
z prostriedkov planu obnovy a odolnosti. Ten by mal mat vykon
priblizne 5o PFlop/s a funkény by mal byt uz koncom roka 2025,
pricom sa nezabudlo ani na opatrenia pre rozvoj ekosystému
a podporu vyvoja a vyskumu opierajuceho sa o HPC technolégie.

Tieto investicie do infrastruktury - hoci su urcite potrebné - st vsak
len jednou sucastou skladacky, ktorej vysledkom ma byt obraz
uceleného rozvoja HPC. Dal$ou kli¢ovou - a opominanou - ¢astou
je zabezpecenie stabilnej prevadzky a sluzieb, ¢o v pripade HPC
technologii znamena ro¢ne nemalé finanéné naklady. Prave vyska
prostriedkov, ktoré je prevadzkovatel schopny a ochotny vynalozit
pocas zivotnosti systému by mala byt délezitym parametrom pre



https://eurohpc-ju.europa.eu/index_en
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samotnu investiciu do hardvéru. Kolko je to momentalne na Slo-
vensku nie je jasné, hoci od toho zavisi kto, za akych podmienok
a okolnosti vobec HPC systémy moze vyuzivat. Prave spustenie
Devany a priprava Peruna je prileZitostou na vytvorenie narodnej
stratégie rozvoja HPC, ktord by mala Sirokd podporu zastupcov
pouzivatelov a predovsetkym by mohla ratat so si¢innostou re-
levantnych organov verejnej spravy pri samotnej implementacii.
Tento krok by umoznil Slovensku byt rovnocennym partnerom
inym eurépskym krajindm a slovenskym vedcom a vyskumnikom
drzat krok s eurépskymi kolegami pri rieSeni komplexnych problé-
mov v réznych odboroch.

O momentalne platnej politike pristupu k HPC si viac mozete preci-
tat aj na tychto strankach. Zaroven pozyvame stc¢asnych aj nadej-
nych pouzivatelov - vratane tych z malych a strednych podnikov
- vyuzit Devanu na rieSenie svojich vyskumnych a vyvojovych
projektov, a teSime sa na spolupracu!

Lucia Demovicova

HPC

Clanok o moznostiach pristupu na Devanu a jej

aplika¢nom vybaveni. Rozhovor s Piotrom Rydlichowskim,

koordinatorom projektov kvantovych technold6gii
v Superpocitatovom a siefovom centre v Poznani.

APLIKACIE V PRAXI

Clanky oslovenych uZivatelov superpocitaca AUREL.

POPULARIZACIA HPC

Kratke spravy o vyznamnych stretnutiach a udalostiach,
na ktorych sa zucastnilo ¢i participovalo NSCC.

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

Eurépska tnia % o *‘ Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku
gty o eponsicr v b Projekt je spolufinancovany zo zdrojov ES
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Uz terazje
pristupny novy
Pristup a sluzby pouzivatelsky

Pre slovenskl vedeckd a vyskumnu komunitu sa zacala q regiStraEny
nova éra HPC sluzieb a to vdaka neddvno spristupnenému t,l hl’ d ,
- - Sy — superpocitacu Devana. Devana bola obstarana v ramci pro- oria reniadn
NOVY SI.OVENSKY SUPERPOCITAC jektu z ndzvom Narodné kompetencné centrum pre vyso- p ! p y

E = kovykonné pocitanie (Cislo projektu v systéme ITMS2014+: WEb S rakth mi
SPRISTUPNENY 311071AKF2), ktory je financovany z Eurépskeho fondu , p . y
~ = regionadlneho rozvoja, Strukturdlnych fondov EU Informa- naVOdml
PRE VYSKUM A INOVACIE tizacia spolocnosti, konkrétne z operacného programu In-
a podpora

tegrovand infrastruktdra 2014-2020. Jej vyuzitie vSak nie

je obmedzené len pre akademickl obec, naopak, systém P

je pristupny pre sukromné spolo¢nosti aj verejnu spravu. PrOStrEdmCtvom
V tomto ¢lanku priblizime praktické informacie pre sucas-

nych aj buducich pouzivatelov. he'pdESkU na

V prvom rade je potrebné zdoéraznit, Ze spominand nova baze,,nEXt
éra nespociva len v novom superpocitaci - v snahe priblizit . "
sa europskej urovni tim Vypoctového strediska SAV a Na- bUS|neSS day .
; rodného superpocitacového centra pripravili aj novy ucele-
1100100 01100101 . ] i1 | ny koncept sluzieb v oblasti HPC, ktory sa bude postupne
I csyioeD | E .} realizovat s dérazom na ich dostupnost a kvalitu. Uz teraz
| je pristupny novy pouzivatelsky a registra¢ny portal, pre-
hladny web s praktickymi ndvodmi a pouzivatelska podpo-
ra prostrednictvom helpdesku na baze ,next business day”.

PF\//\\J/V
|

Kto a akym spdsobom méze Devanu pouzivat je definované
politikou pristupu, ktora sa odvija od moznosti prevadzko-
vatela a moze sa menit. Aktualne plati, Ze vSetky projekty,
ktoré patria striktne pod otvoreny vyskum a vyvoj, mozu
byt realizované bezplatne, ¢i uz je rieSitelom zamestnanec
univerzity alebo pracovnik stkromnej firmy. Cast vypocto-
vej kapacity je tiez vyclenend pre komercéné pouzitie a 3j
pre klientov dvoch slovenskych ECDI (Eurépske centrd di-
gitalnych inovdcii) - Hopero a Centrum inovativneho zdra-
votnictva. ECDI poskytuju podnikom okrem iného aj vypoc-
tovu kapacitu Devany v ramci schémy Statnej pomoci, teda
tiez bezplatne. Predovsetkym malé a stredné podniky, ale
aj vacSie priemyselné spolo¢nosti maju navyse moznost
vyuzit sluzby Narodného kompetenéného centra pre HPC
a realizovat proof-of-concept a pilotné projekty s odbor-
nikmi na oblast HPC, ktori bezplatne pomdzu s vyvojom

1AA
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R&D
STATNA POMOC

R&D
OPEN SCIENCE
BEZPLATNE

HPC CENTRUM

SCHEMA 1

Aktudlny prehlad HPC
sluzieb a poskytovatelov
na Slovensku.

a nasadenim réznych rieSeni v HPC prostredi, s paralelizaciou,
diagnostikou a optimalizaciou softvéru.

= pomoc s digitalizaciou

= test-before-invest

= Vvzdelavanie

= pOmoc So ziskanim grantov
= networking

= bezplatna spolupraca na R&D projektoch

= Vvzdelavanie, kurzy, workshopy

= medzinarodna siet kompetencii v HPC+

= pomoc pri pristupoch k EuroHPC systémom

= pristup k narodnej HPC infrastrukture
= profesionalna pouzivatelska podpora
= technickd pomoc s HPC prostredim a aplikaciami

Ako zacat

Ako prvy krok je potrebné vytvorit si pouzivatelské konto
v HPC portali register.nscc.sk. Po odoslani registracného for-
muldra je nutné pockat na overenie a notifikaciu, nasledne je
v portdli mozné podat Ziadost o pristup k samotnej vypocto-
vej infrastruktare v rdmci roznych typov projektov, manazo-
vat svoje projekty a SSH kltce a sledovat Cerpanie pridelenej
alokdcie v jednotlivych projektoch rieSitela. Nachadzaju sa tu
aj linky na Helpdesk a ,knowledge-base” stranku s instrukcia-
mi a navodmi. Vypoctovy ¢as je mozné ziskat pre konkrétny
projekt v rdmci jednej z nasledovnych moznosti: projekty pre
testovanie a benchmarking, Standardné projekty a komer¢né
projekty. O pristup pre testovaci projekt je mozné Ziadat kedy-

O B 2 hups//registernscc.sk/sk
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kolvek pocas roka, jeho cielom by mal byt benchmarking a zis-
kanie dat pre nasledné podanie Standardného projektu - tomu
zodpoveda aj nizsi objem vypoctovej kapacity urCenej pre ten-
to typ projektov a rychly proces technického hodnotenia. Uz3-
vierka ziadosti pre Standardné projekty, ktoré su komplexnejsie
a adresuju konkrétne vedecké a vyskumné ciele, bude trikrat
do roka. Tieto projekty prechadzaju technickym hodnotenim
a tiez peer-review hodnotenim nezavislymi odbornikmi v kon-
krétnych oblastiach. Dlzka projektu je jeden rok s moznostou
ndsledného predlzenia. Pre realizaciu komeréného projektu je
potrebné najskér uzavriet individudlnu zmluvu s prevadzkova-
telom podla vseobecnych obchodnych podmienok a aktudlne-
ho cennika.

Podrobnejsie praktické informacie o pristupe, HPC systé-
moch, softvérovom prostredi vratane manudlov, dokumentdcie
a efektivnemu pouzivaniu aplikacii najdu pouzivatelia aj zau-
jemcovia uz teraz na webovej stranke userdocs.nscc.sk. Pristup
na samotny HPC systém je mozny cez termindl s prikazovym
riadkom, no najnovsie uz aj cez webové rozhranie. Pristup cez
webovy prehliada¢ umoziuje nova sluzba Open OnDemand,
ktora ponuka pouzivatelsky priatelské grafické prostredie pre
manazment suborov, spustanie vypoctovych uloh a zaroven
moznosti interaktivneho pocitania s vyuzitim aplikacii Devana
Desktop, Jupyter Notebook alebo RStudio Server.

0BRAZOK 1

Ukazka dashboardu
v pouzivatelskom konte
HPC portalu.
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Devana je
vybavena
standardnymi
matematickymi
kniznicami

a kompilatormi
vratane foss
(free and

open source
softvare) a intel
(Intel based)
toolchainov.

Aplikacné vybavenie

Devana je vybavena Standardnymi matematickymi kniznicami
a kompildtormi vratane foss (free and open source softvare)
a intel (Intel based) toolchainov. Pouzivatelia mdézu na spus-
tanie vypoctovych uloh vyuzZit aj platformu pre kontajneriza-
ciu (virtualizadciu na drovni operacného systému) Singularity.
Kontajnerizacia umoziuje pouzivatelovi mat kontrolu nad pro-
stredim a ,zabalit” svoj softvér do jedného suboru - kontaj-
nera, ktory je prenosny a reprodukovatelny naprie¢ réznymi
platformami. Pomocou Singularity je mozné vytvorit kontaj-
ner napriklad na svojom notebooku a potom ho spustit na HPC
systéme.

Pouzivatelia m6zu pouzivat vlastné softvérové vybavenie, po-
kial disponuju zodpovedajucou licenciou. Vybrané open-sour-
ce aplikacie, ktoré doteraz patrili medzi najpouzivanejsie, su
dostupné uz v sucasnosti, pricom persondal HPC centra posky-
tuje pomoc s inStaldciou potrebného softvéru na zaklade po-
Ziadaviek pouzivatelov. V rdmci uvedeného projektu Narodné
kompetencné centrum pre vysokovykonné pocitanie (Cislo
projektu: 311071AKF2) sa tiez podarilo obstarat popularny sof-
tvér pre multifyzikalne inzinierske simulacie Ansys, ktory je uz
pouzivatelom k dispozicii. Prehlad dostupnych aplikacii a mo-
dulov je priebezne aktualizovany na userdocs.nscc.sk.

V rdmci uzavretého testovania (closed beta) pred ostrym
spustenim pristupu sme oslovili niekolko dobrovolnikov, ktori
nam pomohli otestovat spravanie systému pri réznych typoch
zatazi a vyladit pouzivatelské prostredie:
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Quarters since start of the program

Testovanie réznych typov modelov strojového ucenia v pro-
stredi HPC s dérazom na jazykové a iné vypoctovo narocné
modely je projekt rieSeny skupinou pozivatelov z Kempele-
novho institatu inteligentnych technolégii. ,V poslednych ro-
koch a najma mesiacoch pozorujeme zrychlené tempo vyvoja
novych, stale dokonalejSich a tiez komplexnejsich modelov
strojového ucenia. Dominantnymi oblastami su pritom spra-
covanie prirodzeného jazyka, v ktorom zaznamenal neby-
valy uspech jazykovy model ChatGPT (resp. modely GPT-3.5
a GPT4), a pocitacové videnie s generativnymi modelmi ako
DALL-E, Stable Diffusion ¢i Midjourney. V ramci tohto testo-
vacieho projektu chceme zvysit vlastné kompetencie v praci
s extrémne komplexnymi a vypoctovo naro¢nymi modelmi
strojového ucenia vratane v stcasnosti najvacsich generativ-
nych jazykovych modelov. Tieto by sme chceli nasledne za-

OBRAZOK 2

Ekonomicky ustav SAV
pouziva pri svojom
vyskume rézne Statistické
metddy a projektom
DynamicALMP teraz
testuje aj vyuZzitie

HPC prostriedkov pre
spracovanie rozsiahlych
datasetov. Pripravuju
odhad modelu dopadov
ucasti v opatreniach
aktivnej politiky trhu prace.
Model je odhadovany na
zaklade administrativnych
dat o registrovanych
nezamestnanych.
Pouzity je dynamicky
estimator zohladnujuci
rozdielnu kompoziciu
ucastnikov s meniacou

sa s dlzkou zotrvania

vV nezamestnanosti.
Bootstrapovanie chyb
odhadnutych koeficientov
pri dostatoCnom pocte
opakovani uz naraza

na moznosti beznych

PC, preto je potrebné
workload preniest do HPC
prostredia.”

e)1UY231 BA01DOdAA BUUOYNANONOSAN
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komponovat do vlastného vyskumu a existujucich aj novych
vyskumnych projektov. Chceme sa tiez skimat vlastnosti su-
¢asnych komplexnych modelov. Za tymto G¢elom je potrebné
natrénovat a nasledne vykonat inferenciu s velkym mnoz-
stvom dat.”

Devana otvara nové perspektivy pre slovenskid vedeckd
komunitu a inovatorov. Verime, Ze prispeje ku konkuren-
cieschopnosti slovenského akademického vyskumu a Ze
bude sluzit aj malym a strednym podnikom a verejnej
sprave v snahe vyvijat a pouzivat pokrocilejSie digitdlne
rieSenia. Kvalitné projekty urcite jasne ukazu opodstat-
nenie dalSieho rozvoja HPC na Slovensku a jeho uplatne-
nie v najroznejsich oblastiach a odboroch.

Ak ste slovensky vyskumnik alebo inovator, nevahajte
vyuzit prilezitost, ktord Devana poskytuje. Ziskajte pri-
stup, realizujte svoje projekty a zapojte sa do vznikajuce;j
HPC komunity na Slovensku.




KVANTOVE
TECHNOLOGIE

REALITOU
NAPRIEC
EUROPOU

juni 2023 podpisal
spolo¢ny  europsky
podnik pre vysoko-
vykonné  pocitanie
- EuroHPC JU - dohody so
Siestimi inStituciami alebo
konzorciami naprie¢ Eurépou
o hostovani a prevadzko-
vani kvantovych pocitacov.
Sest novych kvantovych po-
Citacov bude integrovanych
s existujucimi superpocita¢mi
v Cesku, Francuzsku, Nemec-
ku, Taliansku, Polsku a Spa-
nielsku. Vyber tychto hos-
titelskych subjektov, ktoré
budu prevadzkovat systémy
v mene spolo¢ného podniku
EuroHPC, bol vykonany s cie-
lom zabezpecit rozmanitost
v kvantovych technolégiach
a architektarach, ¢o Eurdpe
umozni byt v popredi tejto
stale novej oblasti a poskyt-
ne eurdopskym pouzivatelom
pristup k r6znorodym a kom-
plementarnym  kvantovym
technologidm. Kvantové po-
CitaCe budu spolufinancované
z rozpoctu spolo¢ného pod-
niku EuroHPC JU pochadza-
juceho z programu Digitalna
Eurépa (DEP) a z prispevkov
prislusnych Statov. Spolocny
podnik bude spolufinancovat
az 50 % celkovych nakladov
na kvantové pocitace s pla-
novanou celkovou investiciou
viac ako 100 milionov EUR.

Konzorcium EuroQCS-Polsko
bude hostit jeden z kvanto-
vych systémov v

tacovom a sietovom centre v Poznani (PSNC), kde bude in-
tegrovany k existujucej HPC inrastruktdre. PSNC bude viest
toto konzorcium, ktoré pozostava z dvoch dalSich partnerov
z Polska - Centra pre teoreticku fyziku Polskej akadémie vied
a Creotech Instruments S.A. a jedného partnera z LotySska -

LotySskej univerzity. Konzorcium EuroQCS-Polsko ma za ciel

vyvinut kvantovy pocitac zaloZzeny na technolégii uvdzenych
ionov. Piotrovi Rydlichowskemu, koordinatorovi projektov
kvantovych technoldgii v PSNC, sme polozili niekolko otazok
o integracii kvantového pocitaca v ich ddtovom centre a jeho
potencidli pre vedecku komunitu.

V kvantovych pocitacovych technoldgiach existuje urcita
roznorodost. Na akej technolégii bude zalozeny vas
kvantovy pocitac a pre¢o?

Konzorcium EuroQCS-Polsko, kde je PSNC lidrom a bude hos-
titelom systému, ma za ciel vyvinut kvantovy pocitac zaloze-
ny na technoldgii uvaznenych iénov. Tato technoldgia je uz
vyspeld a samotné uvaznenie i6nov je dobre zndme a im-
plementované v mnohych dalSich technoldgidch, ako su na-
priklad atomové hodiny. Velmi zaujimavou vlastnostou tohto
druhu kvantovej vypoctovej technoldgie je schopnost imple-
mentovat flexibilnd topoldgiu qubitového prepojenia. Topo-
|6gia nie je vopred urcend, da sa menit a prispdsobovat kon-
krétnemu pripadu poutzitia.

Bude kvantovy systém integrovany s existujicou (HPC)
infrastruktarou? Ak ano, je vyhoda mat ich na rovnakom
mieste?

Infrastruktura EuroQCS-Polsko bude integrovana s existuju-
cou HPC infrastruktirou PSNC na dvoch rovinach. Prvou je
udrzba a pristup tak, aby sa umoznil jednoduchy a efektivny
pristup ku kvantovému pocitacu pomocou existujucich Euro-
HPC ndstrojov a infrastruktury. Druha rovina sa tyka samot-
nych algoritmov. Vdaka tejto integracii bude mozné vyuzivat
hybridné klasicko-kvantové vypocty a scenare pre vyskumné
ulohy. Je to obzvlast zaujimava a rychlo sa rozvijajuca oblast.
Kvantové pocitate mdzu byt potencidlne vysoko efektivne
pri rieseni &pecifickych problémov a mézu teda doplinat exis-
tujuce sluzby HPC infrastruktury. Vyhody tejto Uzkej HPC a QC
integracie na rovnakom mieste teda su - efektivnost a moz-
nost viacvrstvového a fyzického pristupu, ktory nemozno

Piotr Rydlichowski
Ph.D. p6sobi

ako koordinator
projektov
kvantovych
technoldgii

v Super-
pocitaCovom

a sietovom centre
v Poznani.
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Vseobecné usporiadanie
supravodivého kvantového
pocitaca.

dosiahnut pouzitim distribuovaného pristupu. Umoziuje tiez
efektivne vyuzitie a pristup k dalsim zdrojom pozadovanym
QC a HPC infrastrukturou.

Aké su najvacsie vyzvy kvantového pocitania v sicasnosti,
ktoré zatial brania pouzitiu na rieSenie redlnych problémov?

Existujuce kvantové vypoctové technologie sa vyvijaju rych-
lym tempom a neustale sa objavuji nové napady na fyzicku
implementaciu qubitov. Stale sme v obdobi raného vyvoja
a skamania réznych technoldgii. Nastal vsak ¢as na testo-
vanie a overenie viacerych pristupov, ¢o je jeden z dbvo-
dov, preco bude mat EuroQCS vo svojej infrastrukture rézne
kvantové vypoctové technoldgie - supravodivé qubity, i6no-
vé pasce, optické qubity atd. Vsetky tieto technolégie maju
vyhody aj nevyhody, ktoré si vyzaduju dalsi vyskum. Avsak
najvacsie vyzvy, ktoré v sucasnosti mézeme identifikovat

pre kvantové stroje, ktoré obmedzuju ich praktické vyuzitie,
su pocet qubitov, hibka, resp. zlozitost obvodov a chyby pri
Citani qubitov. Pocet qubitov priamo ovplyvnuje, aké velké
problémy moéze v danom momente kvantovy pocita¢ naci-
tat a analyzovat. Hibka, resp. zlozitost obvodov a chyby pri
Citani qubitov spolu Uzko suvisia. Kvantové pocitace operuju
s pravdepodobnostou daného vysledku a proces ¢itania stavu
qubitu vnasa chyby, ktoré sa nasledne propaguju napriec ob-
vodom a obmedzuju jeho pouzitelnt hibku a zlozitost. Jednou
z klu€ovych oblasti vyskumu v sucasnosti a bududcnosti su
techniky korekcie chyb, resp. ich zmiernovania, ktoré zlepSia
kvalitu obvodov a ich praktické aplikacie.

Na aké aplikacie sa konkrétne planujete zamerat, ked bude
pocitac¢ funkény?

PSNC sa zaujima o mnozstvo aplikacii QC, ktoré zahffiaju sa-
motné kvantové algoritmy, hybridné QC-klasické algoritmy
a kvantové simulacie. Vzhladom na blizku prislusnost PSNC
k Ustavu bioorganickej chémie Polskej akadémie vied su
kvantové simulacie v chémii a medicine mimoriadne zaujima-
vé. Za zmienku tieZ stoja potencidlne aplikacie kvantového
strojového ucenia na analyzu lekarskych snimkov. Aplikacie
kvantovych simuldcii maju Specifickd vlastnost, Ze v mno-
hych oblastiach nie je potrebny velky pocet qubitov, nakolko
hlavhou myslienkou je Stddium kvantového spravania kon-
krétnych prvkov. Existuje taktiez Siroka oblast réznych pripa-
dov vyuZitia kvantovej optimalizacie. Osobitny zdujem je 3j
o integraciu s kvantovymi komunika¢nymi scenarmi.

S0 uZ dostupné potrebné kvantové algoritmy na rieSenie
tychto problémov, alebo si to bude vyzadovat dalsi vyskum?

Algoritmy pre vysSie uvedené simuldcie, aplikacie a scena-
re CiastoCne existuju, kedZe oblast je v su¢asnosti cielom in-
tenzivneho vyskumu. Prikladmi st VQE (Variational Quantum
Eigensolver) alebo QAOA (Algoritmus kvantovej pribliznej
optimalizacie), ktoré uz boli pouzité v mnohych stadiach a vy-
skumnych scendroch. V niektorych oblastiach, najma v ob-
lasti kvantovych simulacii, je vSak potrebny dalsi vyskum.
Existujuce algoritmy je tieZ potrebné neustdle prispdsobovat
novym hardvérovym implementacidam. Je tu Siroky priestor
pre potencidlne nové algoritmy, ako aj pre nové a aplikacie.

Existujuce
kvantove
vypoctové
technologie

sa vyvijaju
rychlym tempom
a neustale sa
objavuju nove
napady na fyzicku
implementaciu
qubitov.
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Su/budu kvantové pocitace vhodné aj na spracovanie
velkého mnozstva dat?

Infrastruktiru kvantovych vypoctov je mozné efektivne vyu-
zit aj pri velkych problémoch s analyzou velkych dat, ale vy-
Zaduje si efektivne klasické-kvantové rozhranie a algoritmy.
V stcasnosti je hranica velkosti rieSitelnych problémov urce-
nd po¢tom qubitov dostupnych v systéme.

Aké su potrebné ,prerekvizity” na to, aby vedci mohli zacat
pouzivat kvantové pocitanie?

V sucasnosti je vstupny prah zapojenia do kvantového poci-
tania alebo kvantovej komunikacie pomerne vysoky, pretoze
pripady pouZzitia a implementacie vyzaduju dobru znalost in-
frastruktary kvantovych vypoctov aj na fyzickej urovni. Je to
ako programovanie v asembleri. VyZaduje sa aj znalost a po-
chopenie kvantovej mechaniky v mnohych oblastiach. To je
jeden z dévodov, pre¢o mnohé univerzity a Skoly zavadzaju
kurzy kvantovej mechaniky, ktoré pomahaju lepsie pochopit
kvantové efekty a principy v kvantovych vypoctoch a komu-
nikacii. Po vyvinuti programovacich rozhrani vyssej urovne
mozme ocakdvat, ze praca s infrastrukturou kvantovych po-
Citacov bude jednoduchsia.
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Detekcia anoma3alii

W

v casovych radoch:
Nrevencia gomolingu
NOMOCoU NIbokeho ucenia

BIBIANA LAJCINOVA
MARIAN GALL

MICHAL PITONAK

Prevencia gamblingu u hra-
¢ov online kasin je vyzvou, so
zjavne pozitivnym dopadom
nielen na bezny Zivot hracoy,
ale aj na prevadzkovatelov
kasin, ktorych umyslom je
sprostredkovat zodpovedné
hranie. Na dosiahnutie tych-
to cielov sme pouzili metody
hibokého ucenia ,bez ucitela”
(z angl. ,unsupervised lear-
ning”), ktoré dokazu identi-
fikovat hracov vykazujlcich
zndmky problémového hrac-
stva, s vyuzitim dostupnych
dat vo forme ¢asovych radov.
Prezentujeme porovnanie
nami navrhnutej architektary
autoenkddera zaloZzenej na
transformeroch s rekurentny-
mi a konvolu¢nymi autoenkd-
dermi, s dérazom na vyhody

tejto architektary v detekcii
anomalii. Kedze klinicka diag-
néza hracov nebola v do-
stupnych datach k dispozicii,
vysledky nasSej Studie vy-
hodnocujeme analyzovanim
,Skoére anomalie” ziskaného
z autoenkddera (AE) a niekol-
kych pomocnych ukazovate-
lov, ktoré su v literature ¢asto
spominané ako symptomy
problémového hracstva.

Patologické hranie hier je
definované ako problémové
spravanie, kedy osoba opako-
vane stavi objekt urcitej hod-
noty (najcastejsie peniaze) za
Ucelom vyhry, ale s neurc¢itym
vysledkom [1], [2]. Bolo tiez
odhalenych mnoho podob-
nosti medzi problémovym
gamblingom a zavislostami
na omamnych l3atkach

S pristupnostou internetu sa
zvysil aj vyskyt patologického
hra¢stva. Toto spravanie ma
¢asto negativny dopad nielen

na zivot dotknutych jednotlivcoy, ale aj ich rodiny. Prave preto
je vcasna detekcia znamok patologického hrac¢stva klicova
nielen pre zachovanie dusevného zdravia, ale aj financnej si-
tudcie ovplyvnenych os6b. Tato praca vznikla ako spolupraca
Narodného kompetencného centra pre vysokovykonné poci-
tanie, spolo¢nosti DOXXbet s.r.o. (Sportové tipovanie a online
kasino) a spolo¢nosti Codium s.r.o. (vyvoj softvérovej platfor-
my Sportové tipovanie a iGaming-u pre DOXXbet, s.r.0.), s cie-
lom zlepSenia sluzieb zakaznikom a prevencie patologického
hracstva. Tento ,proof of concept” projekt je zadkladom pre
dalsi vyvoj nastrojov, ktoré pomozu poskytovatelovi zmier-
nit dopad negativnych nasledkov problémového hracstva
na zivoty hracov, aj za cenu zniZenia prijmoyv, €o je v sllade
s aktudlnymi eurépskymi trendmi v risk manazmente online
hazardnych hier.

V nasej praci sme pouzili pristup ucenia ,bez ucitela” s vyuzi-
tim neurénovej AE siete zaloZenej na transformeroch za Gce-
lom detekcie anomalii. Predpokladdme, Ze data patologickych
hracov, ktorych by (Statisticky) medzi vsetkymi hra¢mi malo
byt medzi 0.5 az 5%, vykazuju anomalie, nie nutne naopak.
Datova sada, ktoru pouzivame, neobsahuje klinickd diagnd-
zu hracov a spomedzi pomocnych ukazovatelov sa v ddtach
nachadzaju len niektoré - Ziadosti o zvysenie limitu vkladoy,
dohdananie strat intenzivnejsim hranim (dalej budeme tento
indikator oznacovat ,epizéddy nahanania straty”), pouzivanie
viacerych platobnych metéd, ¢asté vybery malych financ-
nych obnosov a dalsie, ktoré budi spomenuté neskor. Nakol-
ko nie vSetci hraci, ktori preukdzu anomalne spravanie musia
byt patologickymi hra¢mi, boli pomocné ukazovatele pouzité
v kombinacii so ,skére anomalie”, ziskaného ako vystup z AE.

Patologicke
hranie hier je
definované ako
problémoveé
spravanie, kedy
osoba opakovane
stavi objekt
urcitej hodnoty
(najcastejsie
peniaze) za
ucelom vyhry,
ale s neurcitym
vysledkom.
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OBRAZOK 1

Vizualizacia agregacie
dennych zaznamov do
¢asovych okien a do findlnej
formy prvkov deskriptora.
t, .. t,, predstavuju
Casové zaznamy pre denné
datax, .., x,,. Denné
zaznamy z ¢asového okna
su agregované do jednej
hodnoty z pre vsetky
ie(1,...,8).

| ¢y (imewindow T |

Data pouzité v tejto Studii st sekvenciami pozorovani zbiera-
nych v ¢ase, monitorujuce viaceré aspekty hra¢skeho sprava-
nia ako frekvencia a ¢asy hier, frekvencia a vyska pefnaznych
vkladov, platobné metédy pouzité pri pefiaznych vkladoch,
informacie o vyske stavok, vyhier, strat, vyberoch a taktiez
pocetnost Ziadosti o zmenu limitu pre vysku vkladov. Z tychto
dat bolo extrahovanych 19 prvkov deskriptora vo forme ca-
sovych radov (CR). Kazdy prvok deskriptora pozostava z via-
cerych hodnét, ktoré su chronologicky usporiadané. Tieto pri-
znaky su pre zrozumitelnost klasifikované do troch kategérii
- ,Cas”, ,peniaze” a ,zufalstvo”, inSpirované autormi Seth
a kol. [4]. Kazdy prvok deskriptora je sekvenciou N hodnét,
pricom kazda hodnota predstavuje jedno z N po sebe iducich
¢asovych okien. Kazda takato hodnota bola ziskana agrega-
ciou dennych dat v prislugnom ¢asovom okne, pricom dizka
¢asového okna bola v rozmedzi od 15 dni az po 3 mesiace.
Casové okno bolo v niektorych pripadoch pohyblivé, v inych
nie. Pre kazdé pozorovanie teda potrebujeme data z N ¢aso-
vych okien a zvolend hodnota N po sérii experimentov bola 8.
Cely proces extrakcie premennych je zobrazeny na Obrazku 1,
findlny tvar dat na Obrazku 2.
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Chasing ep. 2 = (h,, hy, hy, hy hs, by, hy, )

Architektura modelu neurdnovej siete

Autoenkoder je metdda hlbokého ucenia ,bez ucitela” vhod-
na na detekciu anomalii v CR. Myslienka poufitia tohto typu
neuronovej siete na detekciu anomalii je zaloZzend na re-
konstrukénej schopnosti modelu. AE sa nauci rekonstruovat
data v trénovacej sade a kedZe trénovacia sada by idedlne
mala obsahovat len ,normalne” pozorovania, model sa na-

features

Number of players/samples <

uci spravne rekonstruovat len takéto pozorovania. Preto ked'
je vstupné pozorovanie anomalne, natrénovany AE model
nedokdZe tento vstup zrekonstruovat dostatoCne spravne,
¢o ma za nasledok vysoku rekonstrukénd chybu. Tato rekon-
Struk¢éna chyba moze byt pouzita ako skére anomalie daného
pozorovania, pricom vyssie skore znamena vacsiu pravdepo-
dobnost, Ze pozorovanie sa vymyka vSeobecnému trendu.

V stadii sme natrénovali AE model na baze transformerov,
kde enkoéder aj dekodder obsahuju vrstvu nazyvanu ,Multi
Head Attention” so Styrmi ,hlavami” a 32-dimenziondlnymi
vektormi kli¢ov a hodnét. Za touto vrstvou nasleduje klasic-
kd neurénova siet s tzv. ,dropout” vrstvami a rezidudlnymi
spojeniami. Cely AE model ma nie¢o malo viac nez 100k tré-
novatelnych parametrov.

Rekonstrukcna chyba a predikéna schopnost

Na vyhodnotenie stability modelov sme uskutoc¢nili 3-nasob-
nu krizovu validaciu. Vysledna priemerna strata na trénovacej
mnozine je 0.010, na validacnej 0.012 a na testovacej 0.015.
Strata na testovacej mnozine je vyssia nez ta na trénovacej
alebo valida¢nej mnoZine, ¢o je sposobené tym, Ze 211 ano-
malnych pozorovani bolo presunutych do testovacej mnoziny.
Bez presunu tychto pozorovani by bola strata na testovacej
mnoZine 0.012. Vykon modelu je prezentovany na Obrazku 3
vo forme histogramu hodnoty stratovej funkcie. Histogram
ma ,tazky pravy chvost”, ¢o je ofakdvané pre datové sady
obsahujice anomadlie.

OBRAZOK 2

Findlny tvar dat vstupujucich
do modelu. Kazdé
pozorovanie pozostava

z devatnastich prvkov
deskriptora a kazdy prvok
pozostava z 6smich ¢asovych
okien.
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OBRAZOK 3

Histogram rekonstrukcnej
chyby AE modelu na baze
transformeru pre testovaciu
mnozinu. Na osi x je hodnota
skore anomalie a na osiy

je frekvencia prislusnej
hodnoty.

Histogram of anomaly scores for Transformer-based AE model
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Na demonstraciu kvality rekonstrukcie CR st na Obrazku 4
zndzornené povodné (modra ciara) a predikované (Cervena
¢iara) hodnoty pre ndhodne vybrané anomalne pozorovanie
jedného hraca. Hodnota skére anomalie pre prislusny model

je uvedenad v nadpise grafu.

Predikéna schopnost: modra ¢iara predstavuje vstupné data,
Cervena rekonstrukciu ziskani pomocou AE modelu na baze
transformera. Cislo uvedené v nadpise grafu predstavuje skore
anomalie pre danu vzorku dat.

Transformer-based model recontruction [0.094]
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Tento ,proof of
concept” projekt
je zakladom

pre dalsi vyvoj
nastrojov,

ktoré pomozu
poskytovatelovi
zmiernit dopad
negativnych
nasledkov
patologického
hracstva na zivoty
hracov.

Vysledky

Nakolko nebola klinickd diagnéza sucastou dat, ktorymi
sme disponovali, mézeme sa pri identifikacii hracov s po-
tencidlne problémovym hra¢stvom spoliehat len na pomoc-
né ukazovatele. K tejto Ulohe sme pristupili tak, ze sice de-
tegujeme anomalie v datach, ale sme si vedomi toho, Ze nie
vsetky anomadlie musia indikovat problém s gamblingom.
Preto budeme korelovat vysledky AE modelu s tymito po-
mocnymi ukazovatelmi:

m Priemerny pocet prihldseni v ¢asovom okne.
= Priemerny pocet vyberov v ¢asovom okne.

= Priemerny pocet malych a ¢astych vyberov v ¢asovom
okne.

= Priemerny pocet Ziadosti o zmenu limitu vysky vkladov
v ¢asovom okne.

m Celkovy pocet epiz6d nahanania straty v obdobi N
¢asovych okien.

Na Obrdzku 5 je zobrazena korel3cia skore anomalie s hore-
uvedenymi pomocnymi ukazovatelmi. Kazdy z grafov obsa-
huje desat stipcov, pricom kazdy stipec reprezentuje jeden
decil pozorovani (t. j. kazdy stipec zobrazuje 10% pozorova-
ni zoradenych podla hodnoty skére anomalie). Farby stipcov
prestavuju hodnotu, resp. kategériu prislusného pomocné-
ho ukazovatela.

Na kazdom grafe je mozné pozorovat zretelné vzorce v spra-
vani hracov - hraci s vysokou hodnotou skdre anomalie maju
tendenciu mat tiez vysoké hodnoty vsetkych skdmanych
pomocnych ukazovatelov. Vysoka frekvencia prihlaseni do
online kasina je umerna vysokému skore anomalie, pricom
viac nezZ polovica hracov v poslednom decile rekonstruke-
nej chyby ma priemerny pocet prihlaseni v ¢asovom okne
vacsi nez 5o. Nie¢o podobné pozorujeme aj pre priemerny
pocet vyberov v ¢asovom okne. Hraci s nizkou hodnotou
skére nemaju Ziadny, alebo maju velmi maly priemerny po-
Cet vyberov a zaroven viac nez Stvrtina hracov v poslednom
decile skére ma v priemere az dva a viac vyberov v ¢aso-
vom okne. Dal$im skidmanym pomocnym ukazovatelom je
pocet malych a ¢astych vyberov. Vac¢sina hracov, ktori maju
v histérii aspon jednu takudto udalost, st v 10% hracov s naj-

Number of logins x Anomaly score
2500

0 | | | | | | I | | I

00006 00009 00016 0.0029 00052 00086 00138 00197 00300  0.1697
MSE (Anomaly score)

= = ~
S & S
S 3 S
38 3 S

Number of samples

@
S
S

m0to2 m3to6 m7tol4 m15t029 m30to49 m50to99 m100to299 m300 to 1000

N. of small and frequent withdrawals x Anomaly score
2500

0 | | | | | | | | | |

0.0006 0.0009 0.0016 0.0029 0.0052 0.0086 0.0138 0.0197 0.0300 0.1697

= P N
15 o] S
8 <] S
3 S 3

Number of samples

@
3
3

MSE (Anomaly score)

W0 W1 W2 m3 W4 m5to9 W10to20

N. chasing episodes x Anomaly score
2500

2000
1500
1000
0
0

0.0006 0.0009 0.0016  0.0029  0.0052 0.0086  0.0138 0.0197 0.0300  0.1697
MSE (Anomaly score)

Number of samples

I
3

m0 w1l m5to9 m10to20 m>20

vysSim MSE. Pri analyze dalSieho ukazovate-
la, konkrétne poctu Ziadosti o zmenu limitu
vkladu, pozorujeme uz menej vyrazny trend.
Je evidentné, ze hraci v prvych piatich deci-
loch nemaji vo vSeobecnosti Ziadne zme-
ny limitu vyberov (az na par vynimiek), ¢im
vsak skore anomalie rastie, tym sa frekven-
cia zmeny limitu vyberov u hracov zvysuje.
Poslednym pomocnym ukazovatelom zobra-
zenym na grafoch je pocet epizéd nahanania
straty. Opat mozZeme pozorovat zvySujicu
sa frekvenciu tychto udalosti Umernud skore
anomalie. Viac nez polovica hracov v posled-
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Kazdy stipec v grafoch predstavuje
jeden decil skére anomalie (MSE). Farby
predstavuju kategorie prislusnych
pomocnych ukazovatelov s hodnotami
kategorii Specifikovanymi v legende.

nom decile ma aspon jednu takuto epizédu
v tasovom okne.

Ak vykoname superpoziciu tychto grafov za
Ucelom zistenia, aky podiel hracov spifia via-
cero pomocnych ukazovatelov, dospejeme
k nasledovnému pozorovaniu: 98.6% hracov
v poslednych piatich percentiloch skére ano-
maélie spifia aspon jeden pomocny ukazova-
tel'a 77.3% spiﬁa aspon tri ukazovatele. Ana-
lyzou spravania hracov v poslednych dvoch
percentiloch skére anomadlie zistujeme, Ze
takmer 90% z nich spifa aspon tri ukazova-
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tele. Hranice, ktoré boli pouzité na vypocet tychto podielov su:
>=1 epiz6da nahanania straty, >=1 Ziadost o zmenu limitu, >=1
maly a Casty vyber, >=31 prihlaseni a >=1.25 vyberu v priemere
pocas jedného ¢asového okna.

V praci sme Uspesne aplikovali model autoenkédera (AE) za-
lozeny na transformeroch na problém detekcie anomalii v da-
tovej sade hracov online kasina. Cielom bolo detegovat hracov
s patologickym hra¢stvom metédami ,bez ucitela”. Zo vstup-
nych dat bolo odvodenych 19 prvkov deskriptora vo forme
¢asovych radov, ktoré odradzaju spravanie hracov v kontexte
,Casu”, penazi” a ,zufalstva”. Porovnali sme detekénu schop-
nost tejto architektury s dalSimi troma AE architektdrami zalo-
Zenymi na LSTM a konvolu¢nych vrstvach, pricom sme zistili,
Ze architektura modelu zalozend na transformeroch dosiahla
najlepSie vysledky zo vSetkych skimanych modelov v zmysle
najlepsej rekonstrukénej schopnosti. Vysledky tohto modelu
tiez vykazuju vysoku korelaciu s pomocnymi ukazovatelmi ako
pocet prihlaseni hraca, pocet vyberov, pocet epizdéd nahanania
straty a dal3imi, ktoré su ¢asto spominané v literature vo vzta-
hu k patologickému hraniu.

Tento sulad “skore anomalie”, ktoré odraza pravdepodobnost,
Ze dané pozorovanie sa vymyka priemeru, s pomocnymi uka-
zovatelmi nam dovoluje porozumiet modelu a jeho efektivnos-
ti v detekcii hracov s potencidlnym patologickym hracstvom.
Aj ked'tieto pomocné ukazovatele boli pouzité ako predikto-
ry v modeli, navrhujeme ich pouzivat spolu s rekonstrukénou
chybou pri detekcii potencidlne problémovych hracov, aby
sa redukovala falosna pozitivita predikcii, nakolko nie vsetky
anomalie musia byt spojené s patologickym hraéstvom.

PInd verzia ¢lanku je dostupnd na webe Narodného kompetenéného
centra.
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Cielom spoluprdce medzi Narodnym kompetencnym centrom pre HPC (NCC pre HPC)
a Ustavom polymérov (UP) SAV bol ndvrh a implementdcia pilotného softvérového rie-
Senia pre automatické spracovanie obrazu frakcii polymérnych mikrokapsul. Tieto mik-
rokapsuly sluzia ako obal pre pankreatické ostrovéeky tvoriace perspektivne lie¢ivo na

Obrazovy materidl je spracovany v dvoch krokoch. Prvym :
krokom je lokalizacia nedefektnych kapsul a ich nasledné vy- MlkrOkapSUIY

strihnutie, druhym je séria operacii veducich k samotnému Sll’liia ako Obal
urceniu Strukturadlnych parametrov.

ochorenie diabetes mellitus (t.j. cukrovky 1. typu). Mikrokapsuly pozostavaju z pankrea- pre pankreati(ké
tickych ostrovéekpv enkapsulovanych do polopriepustnej polymérnej membrany, ktora .
bola vyvinutad na Ustave polymérov SAV. OStrOVCEky

Na detekciu kapsul bol pouzity model YOLOvs [1] s predtré- .
novanymi vahami z databazy COCO128 [2]. Tréningové data  tvoriace

VT

Automatizované riesenie je pre UP SAV
mimoriadne délezité z hladiska c¢asovej
uspory a zjednoduSenia vyhodnocovania
pocetnych vystupov z merani, ako aj mini-
malizacie chyby, ktord sa mbze objavit pri
manudlnom spracovani. Obrazky z optic-
kého mikroskopu pri 4-ndsobnom zvacseni
typicky obsahuju jednu alebo niekolko mik-
rokapsul a su vstupom do tréningu Al/ML
modelov. Obrazky z optického mikrosko-

pu pri 2,5-ndsobnom zvacseni obsahuju
viac mikrokapsul, zvycajne tri az sedem.
V takomto pripade je nutné v prvom kro-
ku identifikovat jednotlivé mikrokapsuly.
V procese inferencie sa z prislusného ob-
razku vytvori tzv. bindarna maska, z ktorej
sa nasledne extrahuju informacie o Struk-
turdlnych parametroch, akymi su predo-
vSetkym vnutorny a vonkajsi priemer kap-
suly a hrubka jej membrany.

pozostavali z 96 snimok, ktoré boli manualne anotované po-
mocou nastroja Labellmg [3]. Tréningova jednotka pozosta-
vala z 300 epoch, snimky boli rozdelené do sad po 16 a ich
velkost bola nastavena na 640 pixelov. Vypoctovy ¢as jednej
tréningovej jednotky na grafickej karte NVIDIA GeForce GTX
1650 bol priblizne 3.5 hodiny.

Detekcia pomocou natrénovaného YOLOvs modelu je prezen-
tovand na Obrazku 1. Spolahlivost natrénovaného modeluy,
overend na 12 snimkach, bola 96%, pricom priepustnost na
rovnakej grafickej karte bola priblizne 40 snimok za sekundu.

perspektivne
liecivo na
ochorenie
diabetes mellitus.
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0BRAZOK 1

(a) vstupny obraz

z optickej mikroskopie (b)
detegovana kapsula (c)
vyrez detegovanej kapsuly
pri 4-nasobnom zvacseni,
(d) vstupny obraz

z optickej mikroskopie

(e) detegovana kapsula
(f) vyrez detegovanej
kapsuly pri 2,5-nasobnom
zvacseni.

Meranie Strukturalnych parametrov kapsiil
pomocou technik Al/ML

Bindrne masky pre vnutorné a vonkajSie casti kapsul boli
ziskané individudlne, ako vystup z hlbokej neurénovej siete
architektury U-Net [4], ktord bola vyvinutd na spracovanie
obrazu v biomedicinskych aplikacidch. Na tréning prislusnych
vah bolo pouzitych 140 obrazkov s koreSpondujdcimi maska-
mi pre 4-nasobné zvacSenie optického mikroskopu a rovnako
140 obrazkov s koreSpondujicimi maskami aj pre 2,5-ndsobné
zvacSenie. Tréningovy proces pozostaval z 200 epoch (velko-
st sady 16), pricom 10% z tréningovych dat bolo pouzitych na
validaciu. Presnost na testovacej sade, ktora pozostavala zo
120 obrazkov, presahovala 96%. Tréningovy proces trval 1,5

az 2 hodiny a na trénovanie bol vyuzity HPC systém s uzlami
typu IBM Power 7. Tento proces bolo nutné niekolkokrat opa-
kovat. Vystupné binarne masky boli nasledne postprocesova-
né operaciami fill_holes” a ,watershed” [6], na ziskanie
¢o najhladsich ovalnych masiek. Nasledne bola na masky fi-
tovand elipsa s vyuzitim kniznice ,scikit-image measure” [7],
ktorej hlavna a vedIajsia os su zakladom pre samotny vypocet
Strukturalnych parametrov. Postupnost tychto krokov je pre-
zentovand na Obrazku 2.

Strukturdlne parametre ziskané predikciou Al/ML modelu
(znaceny dalej ako ,U-Net”) boli porovnané s hodnotami, kto-
rymi disponovali pracovnici UP SAV a boli ziskané ,manudlnym
meranim” v snimkach. Ako dalsi, nezavisly zdroj referenénych
dat bol pouzity pristup oznacovany dalej ako ,Retinex”, ktory
navrhol a implementoval RNDr. Andrej Lu¢ny, PhD. z Katedry
aplikovanej informatiky Fakulty matematiky, fyziky a infor-
matiky Univerzity Komenského v Bratislave. Tento pristup ne-
vyuZiva neurénové siete, ale vytvara kandidatov na binarne
masky agregdciou Usekov s nizkou krivostou, ziskanych po-
mocou ,retinex” filtra [8] tak, aby vytvorili Gtvar s minimalnou
Standardnou odchylkou krivosti. Tento pristup je dobrou refe-
renciou, nakolko nevyzaduje trénovanie a je vysoko presny,
avsak na rozdiel od modelu U-net nie je plne automatizovany,
obzvlast pre vnutorntd membranu kapsuly.

Obrazok 3 sumarizuje porovnanie vietkych spomenutych rie-
Seni pre rézne sady (,batches”) z experimentov pre obrazky
ziskané pri 4-ndsobnom zvacseni.

0BRAZOK 2

(a) vstupny obraz (b)
vnutorna bindrna

maska (c) vonkajsia binarna
maska (d) vystupny obraz

s fitovanymi elipsami elipsy
na zaklade binarnych
masiek.
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0BRAZOK 3

(@) rozmer kapsul
vypocitany pre pristupy
U-net a Retinex ako priemer
hlavnej a vedlajsej osi elipsy
(b) rozdiel medzi hlavnou
osou elipsy pre vonkajsi
priemer kapsul (c) rozdiel
medzi vedlajsou osou elipsy
pre vonkajsi priemer kapsul.
V obrazkoch (b) a (¢) je
Cervenou Ciarou zobrazena
hrani¢na odchylka
akceptovatelna UP SAV.
Obrazky z optického
mikroskopu boli ziskané pri
4-nasobnom zvacseni.

Zo ziskanych vysledkov je moziné skonstatovat, ze aZ na
4 snimky (1.5%) v sade 194 pre vedI|ajsiu os elipsy, su vsetky
parametre v medziach akceptovatelnej presnosti, ktora bola
definovana UP SAV. Z Obrazku 3(a) pozorujeme systematicky
lepSiu vzajomnu zhodu medzi vysledkami ziskanymi pristupmi
U-net a Retinex, ¢o mdze byt spdsobené bud aproximaciou
tvaru kapsuly elipsou, ktora sa v ,manudlnom vyhodnoteni”
UP SAV neaplikovala, alebo inym, systematickym rozdielom
pri vyhodnocovani, a/alebo chybou v ,manudlnom vyhod-
noteni”. Kvalita U-net modelu méze byt do buducna vyrazne
zlepSena, hlavne rozsirenim tréningovej sady ako aj aplikova-
nim dalSieho pre- a postprocesingu. Zhoda medzi ,manudlnym
vyhodnotenim” a modelmi U-net / Retinex méze byt zlepSena
harmonizaciou spésobu vyhodnocovania Strukturdlnych para-
metrov kapsul z binarnych masiek.

Al/ML model bude nasadeny v predprodukcnej faze ako clou-
dové riesenie na HPC systémoch CSC SAV. Inferencia a konti-
nualny tréning s pribudajucimi snimkami nebude vyzadovat
investiciu do vysokovykonnych vypoctovych prostriedkov sa-
motnym UP SAV. Produkénd faza, ktord presahuje rdmec pilot-
ného riesSenia, uvazuje s integraciou tohto pristupu do deskto-
povej aplikacie.

[1]
[2]
[3]
[4]

[5]
(6]
[7]

[8] DJ.Jobson, Z. Rahman, G.A. Woodell, IEEE Transactions on
Image Processing 6 (7) 965-976, 1997.
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VYSKUMNA SKUPINA

POCITACOVEHO MODELOVANIA

MATERIALOV N3

ATRI MTF STU v TRNAVE

NOVE OXIDY NIKLU,
MEDI

A PALADIA

advazujuc na nds predchadzajuci prispevok Predikcia
novych anorganickych zlicenin (HPC FOCUS 2022),
ktory bol venovany pocitacovému modelovaniu zlu-
¢enin striebra s halogénovymi prvkami (halidom
striebra), v tomto prispevku sa zameriame na predstavenie
nasho vyskumu v oblasti novych oxidov niklu, medi a paladia.

Nikel, med'a paladium patria v Periodickej tabulke prvkov me-
dzi hlavné prechodné prvky, ktoré pozname tiez pod oznace-
nim chemické prvky d-bloku, kedZe ich valen¢né (resp. che-
micky aktivne) elektrony sa nachadzaju v d orbitaloch. Tato
skupina sa vyznacuje réznorodostou fyzikalnych a chemic-
kych vlastnosti, coho désledkom je ich obrovsky vyznam ako
v zadkladnom a v aplikovanom vyskume tak aj v priemysle.
Casto vak vystupuju vo forme zldéenin s inymi prvkami, pri-
c¢om prave ich zlu¢ovanie s inymi prvkami najviac prispieva
k rozmanitosti ich vlastnosti. Preto studium novych zlGcenin
prechodnych kovov patri medzi primarne ulohy zakladného
vyskumu.

NajvyznamnejSie a najdlhSie skimané zluceniny prechod-
nych kovov su ich oxidy, kedze kyslik patri medzi naj¢astej-
Sie sa vyskytujuci chemicky prvok na zemi a prechodné kovy
s nim v prirodnych podmienkach lahko reaguju ¢i uz v pode,

vo vodnom prostredi alebo
na vzduchu. Ide o bezny pri-
rodny jav, ktory dobre pozna-
me napriklad ako chemicku
koroziu kovov, kedy pri styku
kovu s kyslikom vznikne sta-
bilnejsi oxid. Hoci korézia sa
nam spdja s degraddciou ale-
bo znehodnocovanim mate-
ridlu, vo vSeobecnosti tvorba
oxidov prechodnych kovov
vyznamne prispieva k rozsi-
reniu rozmanitosti ich vlast-
nosti a tym ich funkcionality.
Oxidy prechodnych kovov
sU obzvlast vyznamné pre
moderné technologické apli-
kacie, pretoze hostuju nové
vlastnosti ako vysokoteplot-
na supravodivost, giganticka
magentorezistivita, a rozne
nové magnetické a elektric-
ké vlastnosti, ktoré mozu
byt dodato¢ne vzdjomne
spriahnuté. To robi z oxidov
kandidatov na multifunkéné
materidly, ktoré vykonavaju
viacero funkcii sucasne bez
minimalnej intervencie. Tvor-
ba oxidov mdze tiez viest 3j
k vylepSeniu uz existujucich

Pt

Platinum

| 195.084
\,_

atraktivnych vlastnosti prechodnych kovov akymi st napri-
klad ich katalytické schopnosti a oxida¢no-redukéné vlast-
nosti, vyznamné z hladiska vyvoja novych energetickych
materidlov.

Z hladiska velkého potencidlu oxidov prechodnych kovoy, je
obzvlast vyznamny fakt, Ze kazdy prechodny prvok ma moz-
nost s kyslikom tvorit vela zlG¢enin, ktoré sa liSia zastipe-
nim poctu atomov prechodného prvku a kyslika. Dodatocne,
kazda zo zltu¢enin modze existovat stcasne v roznych typoch
krystalovych Struktur, ktoré sa liSia inym usporiadanim ato-
mov a tym padom inym setom vlastnosti, alebo ich modi-
fikacii. Vynikajucim prikladom je titan a jeho oxidy. Titan je
vynimocne pevny a pritom lahky kov s velkou odolnostou
voci korézii vo vodnom prostredi, preto ma Siroké vyuzitie
od kuchynského riadu, Sportovych pomocok, réznych vystuzi,
konstrukénych elementov a povlakov od mediciny az po na-
mornictvo. Spolu s kyslikom tvori ponad 20 réznych zlGéenin
respektive faz (Ti O, TiO, TiO,, Ti203,...), pricom, kazda z nich
moZe nadobudat rézne krystalové struktury (len pre TiO2 po-
zndme ponad 10 krystalovych struktur) s ktorymi mu pribida
nespocetné mnozstvo dalsich vlastnosti a aplikacii. Napriklad
najznamejsia forma TiO, , znama ako rutil, ma vynikajuce
vlastnosti ako pigment blokujuci UV Ziarenie, ktory sa vo vel-
kom vyuziva ako biele farbivo a UV filter v kozmetickych vy-
robkoch. Viacero foriem TiO, je horacimi kandidatmi pre foto-
voltaicke aplikacie. Inad skupina oxidov titanu so vSeobecnym
vzorcom Ti O (n=2,3,..) zndma pod nazvom Magneliho
fazy, pomenovanad podla ich objavitela Arne Magnéliho, ma
velky technologicky potencidl vdaka vysokej odolnosti proti
korézii v kyslych a zasaditych roztokoch, elektrickej vodivosti

Hoci korozia

sa ham spaja

s degradaciou
alebo
znehodnocovanim
materialu, vo
vseobecnosti
tvorba oxidov
prechodnych
kovov vyznamne
prispieva

k rozsireniu
rozmanitosti ich
vlastnosti a tym
ich funkcionality.
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a elektrochemickej stabilite.
Je evidentné, ze tak velka
rozmanitost Ti-O faz dava bo-
haty priestor na vyuzitie ich
technologického potencilu.

Nasim cielom je dosiahnut
podobnu Strukturdlnu rozma-
nitost v oxidov niklu, medi
a palddia, ktoré na rozdiel
od titanu su daleko menej
preskimané. Vsetky tri kovy
maju velké priemyselné vyu-
Zitie predovsSetkym v staveb-
nictve a automobilovom prie-
mysle. Med' je zndma svojou
vynimocnou elektrickou vo-
divostou (medené elektric-
ké kable). Nikel ako kltucovy
komponent Slachetnej ocele
zlepSujuci jeho tvarnost, zva-
ratelnost a taznost, a odol-
nost proti korozii pri vysokych
teplotach. Paladium je kluco-
vym kovom v katalyzatoroch
pre automobily, kde premiena
toxické plyny z automobilov
na menej skodlivé latky. Hoci,
oxidy tychto kovov su zna-

me, ich fdzovd rozmanitost
znacne zaostava za tou, ktoru
pozname napriklad pre titan,
pricom doterajsi vyskum silne
naznacuje vynimocnost tych-
to oxidov relevantny hlavne
pre elektronické aplikacie
a energetiku.

V nasom vyskume sa preto
v prvom rade zameriavame
na Studium fazovej a Struk-
turdlnej rozmanitosti oxidov
niklu, medi a paladia. Pomo-
cou pocitacovych simuldcii
zalozenych na kvantovome-
chanickych vypoctoch a evo-
lu¢nych algoritmoch, Studuje-
me moznost tvorby Sirokého
spektra faz, navrhujeme ich
kryStalové struktary, a pred-
poveddme vlastnosti, ktory-
mi sa vyznacuju.

Dominantnym nastrojom pri
hladani novych materidlov je
dnes pocitacové modelovanie
zalozené na kvantovomecha-
nickych vypoctoch. Kritickym

krokom, ktory predchadza kvantovomechanickym vypoctom,
je navrh modelu molekulovej struktary hladanej zlGéeniny.
Nasim prvym zdrojom vstupnych modelov su databazy, kto-
ré uchovavaju informacie o vsetkych zndmych typoch mole-
kulovych a krystalovych Struktur. Predpoved' Struktary novej
zlu€eniny zacina od selekcie znamych typov struktir pre danu
stechiometriu. Ak napriklad nasou navrhovanou zliceninou je
Cu,0,, ktora obsahuje dva chemickeé prvky Cua O v pomere 2:3,
tak z databazy vyselektujeme Struktury pre vsetky zndme zIu-
¢eniny obsahujuce len dva chemické prvky, nazvime ich A a B,
v tom istom pomere 2:3. Vo vyselektovanych A B_ struktdrach
nasledne nahradime chemicky prvok A medou a prvok B kys-
likom. Takto navrhnuté vstupné modely su vystavené  testu
spravnosti’ v podobe kvantovomechanickych vypoctov. Kvan-
tova mechanika je nevyhnutna pre spravny opis medziatémo-
vych interakcii, ktoré diktuju vzajomné usporiadanie atdémov
v Strukture, pricom plati, Ze optimalne rozlozZenie je také, kedy
vSetky sily medzi atbmami su navzajom vyvazene a Struktura
nadobudne minimalnu energiu. Kvantovomechanické vypocty
su teda pri predikcii novych zluc€enin vyuzivané na optimali-
zaciu navrhovanych modelov. Pocas optimalizatného proce-
su dochadza k preskupovaniu atdémoyv, az kym sa nedosiahne
ich optimalne rozlozenie. V dalSich vypoctoch sa preveruje
stabilita optimalizovanych modelov v réznych podmienkach,
mozné cesty ich syntézy a pocitaju sa ich vlastnosti. Vysled-
kom vsetkych tychto vypoctov je predpoved existencie novej
zlGceniny, ktord zahrfuje opis o¢akavanej Struktury, klacovych
vlastnosti a podmienok stability.

Vyssie opisany postup selekcie vstupnych modelov nie vidy
vedie k predpovedi najoptimalnejsej Struktury, preto sa na
tento Ucel Coraz CastejSie vyuzivaju sofistikovanejSie postupy
napriklad v podobe evolu¢nych algoritmov. Tieto algoritmy
nevyuzivaju Strukturdlne databdzy, ale generuju ndhodne
usporiadanie atémov, pricom zohladiuju len nevyhnutny set
pravidiel ako napriklad minimalne chemicky zmysluplné ro-
zostupy medzi atdmami. Takto generované modely nasledne
tieZ podliehaju kvantovomechanickej optimalizacii. Rozdiel je
len v tom, Ze tu proces optimalizacie navrhnutych modelov
nekon¢i ale zac¢ina. V dalSom kroku sa vyselektuji modely
S najnizSimi energiami a tie sa dalej pouziju na tvorbu novej
generacie modelov, ktoré opdt podliehaju optimalizacii. Cely
proces sa niekolkokrat opakuje, pricom sa generuju desiatky
novych generacii a tym sa dramaticky zvy3uju Sance na ndj-
denie optimalnej Struktury. Spésob tvorby novych generacii
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Rozsiahlemu Studiu
Cu-0 systému sa
venovala dr. Sankari
Sampath, ktora

bola sucastou nasej
vyskumnej skupiny
v rokoch 2019 az
2021.

modelov je inSpirovany procesmi z biologickej evolucii ako
rozmnozovanie (tvorba dcérskeho modelu z dvoch rodicov-
skych modelov) alebo mutdcia (vnasanie roznych zmien do
vyselektovanych modelov).

NizSie uvadzame nase prvé zaujimavé vysledky, ktoré sme
ziskali pri Studiu novych oxidov niklu, medi a paladia pomo-
cou vysSie predstavenych teoretickych postupov.

Med'

Med'

Binarne oxidy medi [Cu-0] sa teSia velkej pozornosti Sirokej
vedeckej komunity kvéli svojim elektronickym a optickym
vlastnostiam, ktoré z nich robia slubnych kandidatov pre
fotovoltaiku a elektroniku zaloZzend na baze oxidov (all-oxi-
de electronics). SU to vynikajlce absorbéry svetla (elektro-
magnetického Ziarenia v celom rozsahu viditelnej oblasti),
vykazuju vynikajucu stabilitu, si netoxické a jednoducho sa
vyrabaju. Okrem toho vytvaraju rozsiahlu rodinu polovodi-
cov a supravodicov a ako také patria k najviac Studovanym
oxidom prechodnych kovov. Dodnes su zname iba tri binarne
fazy Cu 0, Cu"0 a Cu' Cu" O, aj ked' vo vedeckej literature je
vela ndznakov moznej tvorEy roznych inych stechiometrii.

Jeden zo zaujimavych vysledkov, ktory sme ziskali pri studiu
Cu-0 systému, sa tyka skupiny binarnych oxidov so vSeobec-
nym chemickym vzorcom M,0,, ktore si zname pod nazvom
seskvioxidy. Seskvioxidy tvoria kovové aj nekovové prvky
a Najvacsiu skupinu predstavuju seskvioxidy prechodnych
prvkov. Spomedzi seskvioxidov prechodnych prvkov 4. pe-

2

riody jedine Cu,0, nie je dodnes znamy. Nase vysledky zis-
kané pomocou evolu¢nych algoritmov nam pomohli odhalit
jeho chemick aj strukturdlnu podobu (Obrazok 1). Zistili sme,
ze Cu,0, obsahuje dva druhy kyslikovych anionov, menovite
bezny 0% a superoxidovy anién 0. Pritomnost dvoch réznych
anionov robi Cu 0, vynimocnym spomedzi vsetkych znamych
seskvioxidov. Vacsina seskvioxidov obsahuje bezny 0% anion.
Vynimku tvoria seskvioxidy alkalickych kovov, ktoré obsahu-
ju peroxidovy anién 0% a superoxidovy anion O*. Pritomnost
peroxidového a superoxidového aniénu v seskvioxidoch al-
kalickych kovov je lahko pochopitelnd. Pritomnost bezného
kyslikového anionu vyzaduje pritomnost kationu s oxidacnym
stupiom 3+, aby bola zarucena neutralita zliceniny (M3*,0%)).
KedZe alkalické kovy mézu v zliceninach nadobudat len oxi-
dacny stupen 1+, jediny sposob ako mézu s kyslikom vytvorit
seskvioxid je, ak kyslikové atémy v nom vytvoria superoxi-
dové a peroxidové aniony (e.g. Rb,0, = Rb*,(0-)),0>). Vraca-
juc sa spat k neznamemu Cu,0,, pritomnost superoxidove-
ho aniénu v jeho Struktire naznacuje nemoznost stabilizacie
Cu3* v seskvioxide medi. Med'sa s touto vlastnostou vynima
spomedzi ostatné prechodné prvky, ktoré vsetky vystupuju
v seskvioxidoch ako kationy s oxidacnym cislom 3+.

Rozsiahlemu Studiu Cu-O systému sa venovala dr. Sankari
Sampath, ktora bola sucastou nasej vyskumnej skupiny v ro-
koch 2019 az 2021. Dr. Sampath ziskala PhD. z materidlovych
vied na Ruhr-Universitat Bochum v Nemecku a DFT mode-
lovaniu Cu-O systému sa venovala vdaka Schéme Navraty
Ministerstva Skolstva, vedy, vyskumu a Sportu SR a postdok-
torandskému grantu Slovenskej technickej univerzity v Brati-
slave.

0BRAZOK 1

Nova struktura Cu,O,
predpovedana pomocou
evolucnych algoritmov.
Na obrazku su zvyraznené
[CuO,] jednotky
(tmavozelené polyédre)
poprepajane kyslikovymi
O-O mostikmi.
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8 Nikel

Bindrny systém niklu s kyslikom Ni-O obsahuje len jednu
dobre charakterizovanu fazu, oxid nikelnaty NiO. Casto sa
za znamu fazu povazuje aj seskvioxid Ni,O,, ktory je znamy
aj ako cierny nikel (black nickel). Napriek tomu, Ze mu bol
dany uz aj familidrny nazov, je zardzajuce, ze je slabo cha-
rakterizovany a nepozname ani len jeho krystalovu Struk-
turu. Vzhladom na fakt, ze cierny nikel sa v sucasnosti ¢o-
raz viac pouziva ako zlozka mnohych funkénych materidlov
vdaka jeho deklarovanej fotokatalytickej aktivite, Ni,O, je
prva faza s ktorou sme zacali nase studium Ni-O systému.
Podobne ako v pripade vysSie spomenutého seskvioxidu
medi Cu,0,, 3j Ni,0, vykazuje neobycajné spravanie spo-
medzi znamych seskvioxidov. Nase kvantovomechanické
vypocty naznacuju pritomnost dvoch réznych kationov
niklu. O ich pritomnosti svedcia rozdielne dlzky chemic-
kych vazieb, ktoré tvoria s kyslikovymi aniénmi ako aj roz-
ne hodnoty magnetickych momentov. To je neobycajné,
pretoze prevaznd vacsina seskvioxidov obsahuje len jeden
druh kationu. Ni,O, tak imituje spravanie terndlnych oxi-
dov, ktoré obsahuju dva rézne kovové prvky (napriklad Fe
a Ti) a ktoré su zndme aj ako ilmenity (FeTiO,). Toto ziste-
nie méze mat velky vyznam pre pochopenie deklarovanej
fotokatalytickej aktivity Ni,O.. nakolko pritomnost dvoch
roznych Ni katiénov mdze byt kld¢ovym faktorom.

Ako druhy v poradi nas zaujal oxid nikelicny Ni,O,. Oxid ni-
kelnaty predstavuje Uuplne nezndmu a nepreskimanu fazu.
Nasu pozornost uputal preto, Ze pentoxidy prechodnych
prvkov su zndme a navySe vykazuju bohaty polymorfiz-
mus s réznou urovnou Strukturnej zlozitosti. Oxidacne dis-
lo 5+, ktoré je charakteristické pre pentoxidy, je exotické
v pripade niklu. Na druhej strane elektronova konfigura-
Cia ds, ktord prislucha kationu Nis* kedy kazdy d orbitdl je
obsadeny jednym elektrénom, patri medzi najstabilnejSie.
Nase prvé vysledky naznacujy, ze v beznych podmienkach
ma Nis* tendenciu sa redukovat v Ni,O, a dochadza k tvor-
be kyslikovych mostikov. To znamen3, Ze mézeme olaka-
vat vznik peroxidu alebo superoxidu v podobe atraktivnych
vrstevnatych Struktdr (Obrazok 2).

Studiu Ni O, sa v ramci svojej diplomovej prace a nasledne
v ramci vedecko-vyskumnej ¢innosti venovala rokoch 2019
- 2021 Ing. Michaela Gasparkova. Na pracu Ing. Gasparko-
vej nasledne nadviazal Ing. Radovan Bujdak, ktory pocnuc
od Ni,O_ sa v ramci svojho doktorandskeho stddia zame-
riava na SirsSie spektrum doposial neznamych oxidov niklu.

Nové vrstevnaté Struktury
Ni O, predpovedané
pomocou evolu¢nych
algoritmov. Horny obrazok:
Struktura s rovnymi vrstvami.
Dolny obrazok: struktura

s pokréenymi vrstvami
navzajom prepojenymi
kyslikovymi O-O mostikmi.
Malé cervené gulicky
reprezentuju kyslikové
atomy, velké gulicky
predstavuju niklové atomy.



Ing. Diana Fabusova
sa ako Studentka
MTF STU venovala
pocitacovému
DFT+EA
modelovaniu
PdO_ v ramci
svojej bakalarskej
a magisterskej
prace

a mimoskolskych
aktivit.
Momentalne
pokracuje
modelovaniu
novych Pd-0O

vV ramci
doktorandského
Studia.

Palddium

4 Paladium

Situacia v bindrnom systéme paladia s kyslikom pripomi-
na situdciu v Ni-O systéme. Podobne ako v pripade vys-
Sie spomenutého niklu, md jednu dobre charakterizovanu
fazu, oxid paladnaty PdO, a druhu slabo charakterizovany,
oxid paladnicity PdO_. Oxid paladnicity bol prvykrat ziskany
vo vysokotlakovej a vysokoteplotnej syntéze v roku 1978
a jeho krystalova Struktura bola navrhnutd na zaklade dat
z rontgenovych difrakénych merani. AvSak na tuto pracu
nenadvazuje ziadna Studia, ktord by navrhnutd Struktdru
PdO, vyvratila alebo potvrdila. Palddium a jeho oxidy su
délezitymi katalyzatormi v mnohych odvetviach s obrov-
skym vyznamom v automobilovom priemysle. Prehlbenie
vedomosti o oxidoch palddia a predpoved ich novych faz
st z tohto doévodu vysoko Zziaduce. Kvantovomechanic-
kému modelovaniu oxidu paladnicitého sa v rdmci svojej
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bakaladrskej a diplomovej prace venovala Ing. Diana Fabu-
Sova. Svoju bakalarsku pracu venovala studiu polymorfiz-
mu PdO, v normalnych podmienkach a v diplomovej praci
skumala Strukturalne zmeny a fazové prechody v désledku
zvysSenej teploty a tlaku. Vdaka jej praci sme ziskali detail-
né informacie o krystalovej Strukture, ktord bola navrhnuta
v povodnom experimente a upresnili sme krystalograficky
systém, v ktorom PdO_krystalizuje. Zistili sme, Ze podobne
ako jeho lepsie prestudovany pribuzny PtO_, méze existo-
vat v réznych polymorfoch. Takyto vysledok bol ocakdva-
ny, vzhladom na fakt, Ze palddium a platina sa nachadzaju
v tej istej 10. skupine v periodickej tabulke prvkov. Prekva-
penim bola predpoved novej porovitej struktury (Obrazok
3), ktord je v pripade PtO, Uplne neznama. Nase vypocty
naznacuju, Ze tato nova porovita Struktdra PdO, je vyso-
ko stabilnou Strukturou. Ide o vyznamny vysledok, pretoze
porovité Struktury predstavuju atraktivne materialy v Siro-
kej Skale aplikacii vratane skladovania a separacie plynu,
katalyzy, skladovania a konverzie energie, ibnovej vyme-
ny, senzorov rézneho druhu v tom biosenzorov a v mno-
hych dalSich aplikaciach.
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Nova poérovita PdO,
Struktura predpovedana
pomocou pocitacového
modelovania s vyuzitim
kvantovomechanickych DFT
metaod.
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MODELOVANIE
A EXPERIMENT

Spolu s Dr. Paviom

Nogom a prof. Martinom
Kusym (vlavo) skolime

novu generaciu mladych
materidlovych vyskumnikov
v kombinovanom pristupe
pri hfadani novych funkénych
materidlov, ktory spaja
pocitacové modelovanie

s experimentalnymi
technikami.

POCITACOVE MODELOVANIE
A EXPERIMENT

Pocitatové modelovanie na atdmovej sSkale predstavuje naj-
modernejsi pristup pri objavovani novych materialov. Misiou
nasho vyskumného timu a laboratéria Pocitatového mo-
delovania materidlov je preto okrem samotného vyskumu
dosiahnut, aby sa pocitatové modelovanie stalo integral-
nou st¢astou vyvoja novych materidlov na Ustave vyskumu
progresivnych technolégii MTF STU. Za tymto ucelom uzko
spolupracujeme s Oddelenim i6novych zvazkov a s Ustavom
materidlov, kde nasi kolegovia robia vsetko preto, aby nami
predpovedané materidly zhmotnili. Pod vedenim Ing. Pavol
Noga, PhD. sa nami predpovedané zliceniny snaZia realizo-
vat pouzitim fyzikalnych a fyzikalno-chemickych metéd, ako
je syntéza pomocou iénového zvazku a reaktivhe magnetro-
nové naprasovanie, tiez v kombinacii s plazmou podporova-
nou iénovou implantaciou. Charakterizacia ziskanych mate-
ridlov prebieha v spolupraci s Ustavom materidlov. Primarnou
metddou na detekciu krystalovej Struktary je rontgenova di-
frakcia, ktorej sa venuje profesor Martin Kusy. Spolu s profe-
sorom Kusym a Dr. Nogom Skolime novu generaciu mladych
materidlovych vyskumnikov v kombinovanom pristupe pri
hladani novych funkénych materidlov, ktory spaja pocitacové
modelovanie s experimentalnymi technikami.

T,

VYPOCTOVE ZDROJE, SPOLUPRACE
A VYSTUPY

Kazdy jeden vysledok, ktory sme ziskali a opisali vy3sie,
predstavuje dni, tyZzdne az mesiace Cistého vypoctového
¢asu. Nas vyskum by nebol mozny bez dobre fungujucej
a vykonnej superpocitacovej HPC infrastruktury, kedZe
vacsina nasich simula¢nych tloh by nebola uskutocnitel-
nd. Na paralelizované vypocty sme pouzivali SIVVP infras-
trukturu a to najma superpocitac Aurel v SAV v Bratislave
a klaster lokalizovany v KoSiciach, ako aj HPC infrastrukturu
PRACE FENIX (projekt fnxpo70004 at TGCC) vo Franclzku.
Vysledky, ktoré sme ziskali vdaka slovenskej superpocita-
covej infrastrukture boli prezentované na viacerych me-
dzindrodnych konferencidch [1-14], boli tiez predmetom
jednej bakaldrskej [15] a dvoch diplomovych prac [16,17]
a momentalne st predmetom dvoch doktorandskych pro-
jektov [18,19].

Nas vyskum by
nebol mozny bez
dobre fungujucej

a vykonnej
superpocitacovej
HPCinfrastruktury,
kedZe vacsina
nasich simulacnych
uloh by nebola
uskutocnitelna.
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Vyuzitie HPC na pochopenie
zmien diverzitly hubovych
spolocensliev 8 monitoring

Dr. Miroslav Cabon
a Dr. Slavomir
Adamdcik

posobia ako
samostatni
vedecki pracovnici
na Oddeleni
biodiverzity

a ekolagie
Botanického
ustavu CBRB SAV.

biologickych invazii

MIROSLAV CABON
SLAVOMIR ADAMCIK

ubové spolocenstvd su velmi dynamickym prostre-

dim, ktoré vdaka ich enzymatickej aktivite a interakcii

s rastlinami vyrazne ovplyvinuju kvalitu poédy a zloze-

nie nadzemnych rastlinnych spolocenstiev. Z dévodu
odlisnych klimatickych narokov jednotlivych hub na produk-
ciu plodnic je velmi tazké odhadovat ich lokalnu diverzituy,
pricom vacsinu ¢asu su huby v spolocenstvach pritomné vo
forme podzemnych hyf.

Pokrocilé molekuldarne metédy zname ako sekvenovanie
druhej generacie nam umoznili v poslednych rokoch ziskat
preciznejSie odhady hubovej diverzity, nez aké by sme ziskali
dlhodobym monitorovanim a opakovanymi ndvstevami loka-
lit. Izolaciou hubovej DNA priamo z pody a naslednou sekve-
naciou ziskame milidny kratkych Usekov DNA, ktoré vieme
priamo priradit ku konkrétnym druhom p6dnych organizmov.
Touto metédou zvanou metabarkéding ziskame pomerne
presny obraz o diverzite p6dneho spolo¢enstva a vieme tak
odhalit zmeny v zlozZeni diverzity spésobené réznymi von-
kajsimi faktormi. Spracovanie takéhoto mnozstva sekvencii

v kratkom case vsak vyzaduje znacnu vypoctovu kapacituy,
preto je klu¢ové mat pristup k spolahlivej HPC infrastrukti-
re. Clenovia Laboratéria molekuldrnej ekolégie a mykolégie
(MEM) st zodpovednymi rieSitelmi ndrodného projektu APVYV,
v ktorom vyuZivaju metabarkdding na identifikaciu zmien
hubovych spolocenstiev vplyvom meniacich sa biotickych
alebo abiotickych faktorov v okoli solitérnych stromov v kra-
jine (APVV 20-0257 Strom a krajina - vplyv drevin na diver-
zitu pédnych mikroorganizmov v polnohospodarskej krajine).
Chceme pochopit, ako solitérne stromy a ich vplyvy (napr.
zrazkovy, veterny, slnecny tief) vplyvaji na kvalitu okolitej
pody a miestne hubové spolocenstva. Kladené otazky si vy-
Zaduju spracovanie stoviek pédnych vzoriek, preto chceme aj
do buducna vyuzivat HPC infrastruktaru poskytovanu Vypoc-
tovym strediskom SAV.

Druhou vyskumnou témou, na ktorej sa v naSom Laborato-
riu spolupodielame je pochopenie vplyvu rastlinnych invazii
na invadované biotopy a priamy dopad na pédnu diverzitu.
Biologické invazie su jednym z najvyraznejsich procesov spo-

sobujuci degradaciu biotopov
a ubytok biodiverzity. Pod
pojmom invazny organizmus
rozumieme umelo zavlecené
organizmy, ktoré sa v novom
prostredi zacnu spravat ag-
resivne, rozsiruju svoj areal
vyskytu a potlacaju pévodné
druhy, pricom castokrat ne-
priaznivo narusaju ekologic-
ka rovnovahu. Celkovo sa od-
haduje, zZe invazne sa sprava
iba menej ako 10% nepdvod-
nych druhov, pricom invazne
organizmy ndjdeme vo vset-
kych risach od rastlin, hub az
po zivocichy. Obnova invado-
vanych biotopov byva ¢asto-
krat velmi naro¢nad a je okrem
iného spojena aj s vyraznymi
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Modely potencionalneho
rozsirenia eurépskeho
druhu Phyllactinia fraxini
(vlavo) a azijského

P. fraxinicola (vpravo)

v Eurépe. Publikované

v Pastir¢akova et al. 2021,
(volne Siritelné,

licencia CC BY 4.0).

Autor vypoctov:

RNDr. Dusan Senko, PhD.
(Oddelenie evolucie

a systematiky, Botanicky
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finan¢nymi nakladmi. Z toho hladiska sa biologickym invaziam
venuje vyraznd pozornost a rézne narodné a medzindrodné
zoznamy invaznych a nepdvodnych organizmov su periodic-
ky aktualizované. Na tuto tému priamo nadvazuje prebiehajuci
projekt APVV 19-0510 Votrelci medzi nami: Casovo-priestorova
dynamika rastlinnych invazii a ich nepriaznivy dopad na eko-
systémy (veduci projektu R. Hrivndk). Nasim zdmerom v tomto
projekte je identifikacia hubovej zlozky pédy a pochopenie ich
odpovedi na meniace sa prostredie.

Dalsou oblastou, v ktorej aktivne vyuzivame HPC infrastruktaru
je aj modelovanie klimatickych narokov druhov s invazivnym
potencidlom a identifikdcie zmien diverzity na invadovanych
Uzemiach. Modelovanie klimatickych nik sa viaze k uz ukon-
c¢enému projektu APVV 15-0210 Distribu¢ny potencial réznych
trofickych skupin hub v Eurdpe, kde boli jedny z modelovych
organizmov fytopatogénne huby zndme ako muc¢natky. Tieto
huby maju vyhranenu biologicku Specializaciu, ktord spociva
v tom, Ze sa vyskytuju len na hostitelskych rastlinach urcitych
Celadi, rodov alebo druhov. Mnoho druhov mucnatiek rastie
v celom aredli rozsirenia hostitelskej rastliny, iné sa viazu len
na urcitu klimatickd oblast. Aredl vacsiny druhov je geografic-
ky ohraniceny na jednotlivé kontinenty alebo velké oblasti, len
malo druhov je globalne rozsirenych, pricom najvyssia diverzi-
ta mucnatiek je v oblastiach s miernou a vlhkou klimou. Sme-
rom k rovniku a k pélom intenzita ich vyskytu, ako aj druhové
spektrum vyrazne klesaju. Poznatky o niektorych hospodarsky
vyznamnych druhoch mucnatiek rychlo rastd, avsak len malo
sa vie o ich druhovej rozmanitosti v relativne velkych geogra-
fickych oblastiach. V nasom projekte sme sa zamerali na muc-
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natky rodu Phyllactinia kolonizujice jasene, ktoré sa vyskytuju
nielen v Eurépe ale aj v Azii. Z literatury su doposial zndme dva
druhy: europsky Phyllactinia fraxini vyskytujuci sa na vsetkych
troch europskych druhoch jasenov a azijsky Phyllactinia fraxini-
cola napadajuci Siroké spektrum jasenov v juhovychodnej azii.
Cielom nasho vyskumu bolo overit, Ci su tieto druhy rozdielne
v ich klimatickych narokoch, alebo vysadzanie nepdvodnych
druhov jasenov predstavuje riziko pre ich zavlecenie do novych
oblasti.

V Eurdope sme potvrdili pritomnost Phyllactinia fraxini na vset-
kych troch pévodnych eurdpskych druhoch jasefa a na dvoch
azijskych druhoch vysadenych v arboréte (Fraxinus. chinensis
ssp. Rhynchophylla a Fraxinus mandshurica). Modely potencial-
neho rozsirenia oboch druhov Phyllactinia sa v Eurépe neprekry-
vaju a nase Udaje neukazuju preferenciu ziadneho druhu pre
mestské alebo povodné biotopy alebo konkrétny druh jasena.
Azijska mu¢natka P, fraxinicola nie je prispésobend podmienkam
prevladajucim vo vacsine Eurdpy a v sucasnosti nepredstavuje
vacsiu hrozbu, ale na severozapade kontinentu su niektoré ob-
lasti, ktoré by mohli byt nachylné na invaziu. Nepbvodné jasene
vysadzané v tychto oblastiach by preto mali byt prisnejSie kon-
trolované na pritomnost mu¢natiek, aby nepredstavovali branu
pre zavlecCenie tohto druhu do Eurépy. Klimatické scenare do .
2050 ukazali narast oblasti s vhodnou klimou pre rozsSirenie oboch
druhov, priom centrum rozsirenia azijského druhu sa presunie
do Strednej az Juhovychodnej Eurépy. V pripade eurépskeho dru-
hu sa vyrazne zvacsia oblasti s vhodnou klimou, ktoré zasiahnu
vacsinu Eurdpy. Je preto vhodné tomu venovat do budicna vac-
Siu pozornost a mysliet na to pri planovanych vysadbach
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Prenos a oplimalizacia
pracovneho foku

CFD vypoclov
v HPC prostredi

Spolo¢nost Shark Aero navrhuje a vyraba ultralahké Sporto-
vé lietadld s dvojmiestnym tandemovym kokpitom. Na vy-
voj dizajnu pouZivaju popularny open-source softvérovy
balik openFOAM, konkrétne CFD simulacie (Computational
Fluid Dynamics), vyuzivaju metédu konecnych prvkov (Fini-
te elements method - FEM). Po vytvoreni modelu pomocou
softvéru Computer-Aided Design (CAD) sa model rozdeli na
samostatné bunky, tzv. siet (angl. mesh). Presnost simulacie
silne zdavisi od hustoty siete, pricom vypoctové a pamdtové
poziadavky stupaju s tretou mocninou poctu jej vrcholov. Pre
niektoré simuladcie mozu byt vypoctové naroky naozaj limi-
tujucim faktorom, ak pouzivatel pracuje s bezne dostupnou
vypoctovou technikou. Pokusili sme sa preto preniest pracov-
ny tok simulacie do High-Performance Computing (HPC) pro-
stredia s osobitnym zameranim na preskimanie efektivnosti
paralelizacie vypoctovych uloh pre dany typ modelu.

Pre tento projekt boli pouzité vypoctové uzly s 2x6 jadrami
Intel Xeon L5640 @ 2,27GHz, 48 GB RAM a 2x500 GB. Vsetky
vypocty sa robili v standardnom HPC prostredi s pouzitim sys-
tému planovania Uloh Slurm. Takéto rieSenie je prijatelné pre
typ vypoctovych uloh, kde sa nevyzaduje odozva v redlnom
¢ase ani okamzité spracovanie udajov. Pre CFD simulacie sme
pouzivali softvérové baliky OpenFOAM a ParaView verzie 9.
Na spustanie vypoctov bol pouzity kontajnerovy softvér Sin-

Pre niektoré
simulacie mozu
byt vypoctové
naroky naozaj
limitujucim
faktorom, ak
pouzivatel
pracuje s bezne
dostupnou
vypoctovou
technikou.
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llustracia segmentacie
siete. Obklopujuci
mesh je reprezentovany
priesvitnymi kvadrami.

gularity s ohladom na mozny buduci prenos vypoctov na iny
HPC systém. Podla o¢akavania, zrychlenie vypoctov dosiahnu-
té len samotnym transferom do HPC prostredia bolo priblizne
1,5X vV porovnani so standardnym notebookom.

Paralelne vykondvané vypoctové ulohy mézu zvysit rychlost
celkového vypoctu vyuzitim viacerych vypoctovych jednotiek
sucasne. Pre paralelizaciu ulohy takéhoto typu je potrebné

rozdelit pdvodnu siet na domény - ¢asti, ktoré sa budu spra-
covavat sibezne. Domény vsak potrebuji komunikovat cez
procesorové okrajové podmienky, t.j. steny domény alebo
plochy v mieste rozdelenia pévodnej siete. Cim va&sia je hra-
ni¢na plocha procesora, tym viac /0 operacii je potrebnych na
vyrieSenie okrajovych podmienok. Datova komunikacia proce-
sorovych okrajovych podmienok je zabezpecena protokolom
MPI (distributed memory Message Passing Interface), takze
rozdiel medzi jadrami CPU a réznymi vypoctovymi uzlami je od
pouzivatela abstrahovany. To vedie k ur¢itym obmedzeniam
efektivneho vyuzivania mnohych paralelnych procesov, preto-
Ze prilis paralelizované vykonavanie uloh méze byt v skutoc-
nosti pomalSie kvoli uzkym miestam v komunikacii a /0. Preto
by mali byt domény vytvorené spésobom, ktory minimalizuje
hranice procesora. Jednou z moznych stratégii je rozdelit p6-
vodnu siet iba v koplandrnom smere s ¢o najmensou stranou

povodnej siete. Pri paralelizacii a definicii domén je potrebné dbat
na mnozstvo prenasanych udajov - napriklad pri deleni siete vo
viacerych osiach sa vytvori aj viac procesorovych okrajovych pod-
mienok.

Vypocty sa robili v Styroch krokoch: generovanie siete, segmenta-
cia siete, vnorenie modelu a simulacia CFD. Prvy krok - vytvorenie
siete sme urobili pomocou utility blockMesh, nsledovala segmen-

tacia siete pomocou utility decomposePar, vnorenie modelu po-
mocou programu snappyHexMesh a samotna CFD simulacia bola
robend programom SimpleFoam. Vypoctovo najnarocnejsi krok je
snappyHexMesh. Je to pochopitelné z toho, ze kym pri CFD simu-
lacii je potrebné vykonat vypocet niekolkokrat pre kazdd hranu
siete @ kazdu iteraciu, v pripade vnorenia modelu sa vytvaraju
nové vrcholy a staré sa vymazavaju na zaklade polohy vrcholov
siete. To si vyzaduje vytvorenie ,oktree” (rozdelenie trojrozmer-
ného priestoru jeho rekurzivnym rozdelenim na osem oktantov),
opakované inverzné vyhladavanie a opatovné zaradenie do ok-
tantov. Kazdy z tychto procesov je N*log(N) v najlepSom pripade
a N2 v najhorSom pripade, kde N je pocet vrcholov. Samotné CFD
Skaluje linedrne s poc¢tom hrdn, t.j. ,takmer” linedrne s N (prepo-
jené su len priestorovo blizke uzly). Vyvinuli sme pracovny postup,
ktory vytvara mnozstvo domén, ktoré mozu byt priamo paralelné
s rovinou yz (x je os nosa lietadla), ¢o pouzivatelovi zjednodusuje




snappyHexMesh —+— ) simpleFoam —+—
ideal scaling —><— ideal scaling —>¢—

processors processors

Zavislost redlneho
vypoctového ¢asu od
poctu vypoctovych
jednotiek pre
snappyHexMesh and
simpleFoam. V pripade
simpleFoam-u ¢as zacina
divergovat pre 8 procesov
a viac, nakolko datovy
transfér prekonava
paralelizacnu vyhodu.
Idedlne Skalovanie
ukazuje teoreticky cas
potrebny na dokoncenie
vypoctu v pripade, Ze by
procesorové podmienky
a datovy trasfér neboli
zahrnuté.

rozhodovanie. Po zahrnuti nového modelu je mozné jednoducho
Specifikovat pocet domén a spustit vypocet, ¢im sa minimalizuje
ludsky zdsah potrebny na paralelizaciu vypoctu.

Relativne zrychlenie vypoctovych procesov je ur¢ené najma ob-
medzenymi vstupmi/vystupmi. Ak su vypoctové ulohy hlboko
pod hranicou 1/0 operacii, rychlost je nepriamo Umernd poctu
domeén. Pri menej naro¢nych vypoctoch, t.j. pri malych modeloch
sa mozu procesy lahko stat nadmerne paralelizovanymi.

Ked' je hustota siete dostatocne vysoka, ¢as na vypocet kroku
CFD je tiez nepriamo umerny poctu paralelnych procesov. Ako je
zndzornené na druhej dvojici obrazkov s dvojndsobnym zvyse-
nim hustoty siete, vypocty su pod hranicou I/0 dokonca aj v CFD
kroku. Aj ked'je krok CFD v tomto pripade pomerne rychly v po-
rovnani s procesom tvorby siete, vypocet dlhych ¢asovych inter-
valov by z neho mohol urobit ¢asovo najnarocnejsi krok.

Navrh casti lietadla vyzaduje viacndsobné simulacie relativne
malych modelov za meniacich sa podmienok. Hustota siete po-
trebnd pre tieto simulacie patri do strednej kategadrie. Pri preno-
se vypoctov do HPC prostredia sme museli brat do uvahy sku-
tocné potreby koncového uzivatela z hladiska velkosti modeluy,
hustoty siete a pozadovanej presnosti vysledku. Pouzivanie HPC
ma niekolko vyhod:

Koncovy pouzivatel nepotrebuje udrziavat svoje vlastné vypoctove

kapacity.

Aj v pripade, Ze by simulacie boli obmedzené na ulohy s jednym

vldknom (neparalelizované), ich prenos do HPC prostredia predstavuje
zrychlenie, navyse s moznostou pouzitia tzv. embarrassingly parallel

pristupu.

Pre dalSie zefektivnenie vypoctov bol navrhnuty jednoduchy spbésob
vyuZzitia paralelizacie pre tento konkrétny typ uloh. Identifikovali
sme obmedzenia paralelnych behov pre definovany pripad pouzitia
a podmienky. Celkové zvySenie rychlosti, ktoré bolo dosiahnuté
v praktickych podmienkach, je 7,3-ndsobné. Vo vSeobecnosti je mozné
ocakavat zrychlenie rastuce so zloZitostou vypoctu a presnostou/
hustotou siete.
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EuroCC2

V januari tohto roka odstartoval projekt EuroCC 2, v ramci kto-
rého realizujeme aktivity Narodného kompetencného centra
pre HPC. Hostitelskou instituciou je Narodné superpocitacové

centrum. Projekt je zamerany najma na rozvoj kompetencii

a sluzieb v oblasti vysokovykonného pocitania a podporu
malych a strednych podnikov, akademickych pracovisk a ve-
rejnej spravy formou spoluprace na vyvoji rieSeni zalozenych
na HPC technolégiach.

Narodné kompetencné centrum pre HPC
na Dni Europy

Dna 9. maja v bratislavskej Starej trznici prebiehala ,oslava
narodenin” Eurépskej tnie. Podujatie Den Eurépy organizova-
la Kanceldria Europskeho parlamentu a Zastupenie Eurépskej
komisie. Na Dni Europy predstavil svoje aktivity aj tim Narod-
ného kompetencného centra pre vysokovykonné pocitanie.
Dfom Eurépy si pripominame Schumanovu deklaraciu, kto-
ra odstartovala modernu eurépsku integraciu a viedla k vy-
tvoreniu sucasnej Eurdpskej unie ako unikatneho mierového
a demokratického projektu.

Sirokej verejnosti boli k dispozicii informaéné stanky ¢len-
skych krajin EU, Eurépskeho parlamentu a Eurépskej komisie.
Na podujati nechybal ani stanok Narodného kompetencné-
ho centra pre vysokovykonné pocitanie (NCC pre HPC). Tim
NCC predstavil aktivity a sluzby Narodného kompetencného
centra pre HPC. Prostrednictvom interaktivnej ukazky simula-

cii potencidlnych lie¢iv proti ochoreniu Covid-19 sme pribliZili
Uc¢astnikom, na aké vypocty sa mdzu superpocitace vyuzivat.
Pocas podujatia na pddiu vystupila Lucia Demovicova a pred-
stavila verejnosti Narodné kompetencné centrum pre HPC.
Vysvetlila, ako kompetencné centrum méze pomoct vedcom,
vyskumnikom, ale v neposlednom rade aj malym a strednym
podnikatelom. Uviedla aj uspesné priklady spoluprac so suk-
romnym a verejnym sektorom.
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Code tuning for the exascale

Centrum excelentnosti TREX spolu s 3 narodnymi kompe-
tencnymi centrami zorganizovalo trojdfiovy workshop ,La-
denie kédu pre exascale”. NCC Slovensko, Rakusko a Ceska
republika sa spojili, aby priniesli zaujimavy program vratane
pokrocilého paralelného programovania, analyzy energetic-
kej u¢innosti a optimalizacie HPC aplikacii. Workshop sa konal
v Bratislave v diioch 5. - 7. juna 2023 a bol organizovany pre-
zen¢nou formou.




Bol to vyborny priklad spoluprace a podpory medzi kompe-
tencnymi centrami a centrom excelentnosti. Program work-
shopu zahfnal tri navzajom sa dopliujuce témy. Pocas prve-
ho dna tim z rakuskeho NCC prezentoval pokrocilé techniky
paralelného programovania (MPI, OpenMP), na druhy den
nasledovala prezentacia vysoko aktudlnej témy energetic-
kej efektivnosti v HPC zo strany ¢eského NCC. Treti den pat-
ril TREX CoE, ktory predstavil nastroj na analyzu vykonu HPC
aplikacii a ich optimalizaciu s ndzvom MAQAO. Organizaciu,
pristup k HPC a technickd podporu HPC zabezpecilo slovenské
NKC.

Na programe dna boli 3 sekcie, ktoré sa tykali interakcie
s priemyslom, vzdeldvania a komunikacie. U¢astnici pracovali
v malych skupinach, diskutovali o konkrétnych bodoch a vy-
mienali si osved¢ené postupy v ramci jednotlivych tém, ako
su stratégie onboardingu MSP, portfélio sluzieb a ako riesit
Specifické otazky Statnej pomoci, ako aj pravidld spoluprace
so sukromnymi spolo¢nostami.

Diskutovalo sa o formatoch Skoliacich podujati s ohladom na
postpandemické trendy; boli vyzdvihnuté skisenosti so spo-
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ol Nt M M luprdcou medzi NCC a centrami excelentnosti a zdielali sa 3j
. . p rozne stratégie prildkania uc¢astnikov MSP na odborné kurzy.
centierv SthdI‘IEj Europe

Komunikacnd sekcia bola zamerand na propagdciu a komu-
nikacné kanaly, budovanie publika pre rézne témy a orga-
nizaciu tematicky zameranych webinarov. V kaZdej sekcii sa
diskutovalo aj o prilezitostiach a ponukach na spolupracu.

Zastupcovia narodnych kompetencnych centier pre HPC
zo stredoeurdpskeho regionu sa 12. juna stretli na prvom
stretnuti stredoeurdpskej pracovnej skupiny NCC. Podujatie
zorganizovali NCC Slovinsko a NCC Rakusko v slovinskom Ma-
ribore, ucast bola mozna aj online.

Podujatie bolo skvelou prilezitostou na zoznamenie sa s ko-
legami zo susednych NCC, neformalny networking, podporu
spoluprace a najdenie novej inspiracie.
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