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Vedci o využívaní superpočítača 

Prof. Ing. Roman Martoňák, DrSc.
Katedra experimentálnej fyziky Fakulty matematiky, fyziky a informatiky Univerzity Komenského v Bratislave: 

„Inštaláciu Aurela považujem za priekopnícky čin v slovenskej vede. Počítačové simulácie hrajú v súčasnosti v mnohých oblastiach vedy nezastupiteľnú rolu, pretože nám poskytujú tzv. virtuálne laboratórium, kde môžeme robiť “experimenty” aj v situáciách, kde je reálny experiment drahý, nedostupný alebo nemožný. V oblasti materiálového výskumu sa dajú použiť napríklad na návrh a skúmanie vlastností materiálov, ktoré ešte neboli pripravené, čo umožňuje vopred poskytnúť experimentu cenné informácie. Kým vo vyspelom svete sú takéto simulácie už dávno bežné, na Slovensku sa dali robiť len v obmedzenom rozsahu, buď na malých lokálnych zariadeniach, alebo s využitím zahraničných zdrojov. Vďaka Aurelovi dostala naša vedecká komunita nástroj, ktorý má potenciál podstatnou mierou prispieť ku kvalitatívnemu zvýšeniu úrovne našej vedy.“

Doc. Ing. Tomáš Bučko, PhD.
Katedra fyzikálnej a teoretickej chémie Prírodovedeckej fakulty Univerzity Komenského v Bratislave a Ústav anorganickej chémie SAV

 „Zeolity sú trieda materiálov so štruktúrou, ktorá obsahuje dutiny dostatočne veľké na to, aby sa do nich zmestili molekuly alebo ich časti. Okrem toho, zeolity môžu byť chemicky modifikované tak, že v chemických reakciách pôsobia ako kyseliny. Tieto ich vlastnosti sa využívajú v petrochemickom priemysle pri výrobe palív, kde katalyzujú rôzne transformácie uhľovodíkov a tým umožňujú zužitkovať aj tie zložky ropy, ktoré by inak skončili ako odpad. Výskum, ktorým sa zaoberáme má objasniť mechanizmy katalytických procesov v zeolitoch. Pokúšame sa odpovedať na otázky typu - ako prebieha reakcia pri daných podmienkach? Alebo - ktorá z možných reakcií prebieha rýchlejšie? Bežné výpočtové zariadenia umožňujú robiť simulácie so systémami obsahujúcimi rádovo desiatky atómov. Ale výpočtový výkon superpočítača Aurel posúva naše výskumné možnosti oveľa ďalej. Pri spotrebovaní rovnakého výpočtového času môžeme skúmať systémy pozostávajúce až z niekoľkých tisícov atómov a to je posun, ktorý výrazne zvyšuje kvalitu našich počítačových simulácií.“ 
RNDr. Dušan Senko, PhD.
Botanický ústav SAV 
„Na superpočítači Aurel sa zameriavame na vyhodnocovanie molekulárno-biologických dát (sekvencie a iné DNA markery) v rámci štúdií zameraných na systematiku, evolúciu a populačnú genetiku voľne rastúcich rastlín. Prostredníctvom spracovávania dát z rôznych genetických markerov zisťujeme populačnú štruktúru, kríženie (hybridizáciu), migráciu jedincov, či populácií a na základe sekvencií DNA vytvárame fylogenetické stromy „života“ (zobrazujú príbuzenské vzťahy medzi taxonomickými jednotkami, o ktorých predpokladmáme, že majú spoločného predka), odhaľujeme príbuzenské vzťahy a evolúciu. Cieľom modelovania je naviazanie na zmeny klímy, cez hľadanie cyklov v minulosti a ich predpoveď do budúcnosti, rekonštrukcia vývoja areálov druhov, či druhových skupín, porovnávacie štúdie koexistujúcich druhov, interpretácie zmien vo vegetácii…”
RNDr. Ľubomír Smrčok, CSc. 

Ústav anorganickej chémie SAV

„Možno očakávať, že po prekonaní prvotných prekážok vyplývajúcich hlavne z neexistujúch, alebo len sporadických kontaktov s týmto druhom techniky, sa postupne pridajú aj užívatelia iných vedných odborov, než sú výpočtová  fyzika a chémia. Cieľom musí byť, aby superpočítač nebol vedeckou komunitou vnímaný len ako investícia v prospech jednej skupiny, ale ako nástroj pre čo najširšie spoločenstvo. Rastúci záujem možno očakávať napríklad v oblasti molekulárnej biológie a medicíny a to najmä s ohľadom na skutočnosť, že mnohé veľmi výkonné superpočítače sa vo svete inštalujú hlavne s ohľadom na využitie práve v týchto oblastiach. Práve superpočítač môže byť miestom, kde sa pri výskume nových liečiv či a analýz pochodov v organizme stretnú molekulárna biológia, chémia a fyzika. Ďalším významným poľom pôsobnosti superpočítačov je výskum nových materiálov, pretože superpočítače môžu metódami vychádzajúcimi z kvantovej mechaniky odrazu efektívne testovať tisíce zlúčenín a hľadať tak potenciálne stavebné jednotky nových materiálov oveľa rýchlejšie, než by sa to mohlo udiať v laboratóriu.“   
Prof. Ing. Ivan Štich, DrSc.
Fyzikálny ústav SAV

„Počítačové modelovanie umožňuje pochopiť zobrazovanie a manipuláciu atómov na povrchoch alebo transport spinu elektrónu cez nanoklastre. Naša skupina používa superpočítač Aurel na large-scale modelovanie systémov na atomárnej /molekulovej škále s relevanciou pre fyziku, chémiu a vedu o materiáloch. Na superpočítači Aurel riešila projekty z oblasti zobrazovania a nano-manipulácie atómov pomocou SPM mikroskopie, nanotribológie, molekulárnych spínačov na báze foto-spínateľných molekúl a molekúl so spintronickými vlastnosťami. Tieto počítačové experimenty umožňujú napríklad replikovať procesy, ktoré prebiehajú v SPM mikroskopií alebo pri transporte spinu cez nano-objekty. Tieto projekty vynikli v medzinárodnej spolupráci s Japonskom, Veľkou Britániou, USA a Nemeckom a viaceré z nich boli priamo stimulované experimentálnymi výsledkami, ktoré naše simulácie umožňujú interpretovať na atomárnej úrovni.“
Slovenská akadémia vied je samosprávna vedecká inštitúcia zameraná na rozvoj vedy, vzdelanosti, kultúry a ekonomiky. Hlavným poslaním SAV a jej organizácií je realizovať základný a aplikovaný výskum v širokom spektre technických, prírodných, humanitných a spoločenských vied. Výskumnou činnosťou sa SAV usiluje rozvíjať poznanie na medzinárodnej úrovni, pričom rešpektuje aktuálne potreby slovenskej spoločnosti a domácej kultúry. Organizácie akadémie sa v spolupráci s vysokými školami podieľajú na vzdelávaní, najmä výchovou mladých vedcov, ale i pedagogickou aktivitou na vysokých školách. Prostredníctvom bilaterálnych a multilaterálnych vedeckých medzinárodných a domácich projektov, osobitne zo zdrojov štrukturálnych fondov EÚ, a členstva v medzinárodných asociáciách a inštitúciách rozvíja SAV rozsiahlu medzinárodnú spoluprácu, čím začleňuje slovenskú vedu do nadnárodného kontextu. 

 


