® UsTAv INFORMATIKY
SLOVENSKA AKADEMIA VIED
Pozyvame Vas na

SEMINAR Ul SAV,

ktory sa bude konat’ v utorok 29.11.2022 o0 10.00 hod.
v zasadacke €. 102

Program:

wsuperpocitacové modelovanie materialov*

prof. Ing. Ivan Stich, DrSc., Ul SAV

Seminar v skratke uvedie simula¢né techniky, ktoré pouzivame na superpocitacové
modelovanie materialov na atomarnej turovni. Numericky najnaro¢nejSia Cast
modelovania je rieSenie Schrodingerovej rovnice, ktort rieSime bud’ v jednocasticovom
priblizeni metédami tedrie funkciondlu hustoty (DFT) alebo v mnohocasticovom
priblizeni stochastickymi metédami kvantového Monte Carla (QMC). Metody QMC
predstavujii alternativnu paradigmu rieSenia mnohocasticového problému, ktora
kombinuje ultra-vysoka presnost s idealnou aneobmedzenou Skalovatelnostou
s poctom CPU/GPU. Aplikéciu simulacnych metod budeme demonstrovat’ vysledkami
z0 simuldcii v oblasti elektronovej Struktiry 2D materialov a oblasti zobrazovania
a atomarnej a nabojovej manipulacie povrchov a nanostruktir na nich vytvorenych
technikami bezkontaktnej atoméarnej mikroskopie.

TeSime sa na stretnutie s Vami pri Salke kavy alebo Caju.

Ing. Mgr. Robert Andok, PhD.
riaditel’
Prihlasenie je mozné aj cez link:
https://meet.google.com/obr-qmka-ahj
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