
 

 

 

 

 

Pozývame Vás na 

SEMINÁR  ÚI SAV, 
 

ktorý sa  bude  konať  v utorok  29. 11. 2022   o 10.00 hod. 

v zasadačke č. 102 

   

Program:  

„Superpočítačové modelovanie materiálov“ 

prof. Ing. Ivan Štich, DrSc., ÚI SAV 
 

Seminár v skratke uvedie simulačné techniky, ktoré používame na superpočítačové 

modelovanie materiálov na atomárnej úrovni. Numericky najnáročnejšia časť 

modelovania je riešenie Schrödingerovej rovnice, ktorú riešime buď v jednočasticovom 

priblížení metódami teórie funkcionálu hustoty (DFT) alebo v mnohočasticovom 

priblížení stochastickými metódami kvantového Monte Carla (QMC). Metódy QMC 

predstavujú alternatívnu paradigmu riešenia mnohočasticového problému, ktorá 

kombinuje ultra-vysokú presnosť s ideálnou a neobmedzenou škálovateľnosťou 

s počtom CPU/GPU. Aplikáciu simulačných metód budeme demonštrovať výsledkami 

zo simulácií v oblasti elektrónovej štruktúry 2D materiálov a oblasti zobrazovania 

a atómárnej a nábojovej manipulácie povrchov a nanoštruktúr na nich vytvorených 

technikami bezkontaktnej atomárnej mikroskopie.              

 

Tešíme sa na stretnutie s Vami pri šálke kávy alebo čaju. 
                                                                                                   

                                                                                                  Ing. Mgr. Robert Andok, PhD. 

                                                                                               riaditeľ 

Prihlásenie je možné aj cez link: 

https://meet.google.com/obr-qmka-ahj                                                                                                    

 

https://meet.google.com/obr-qmka-ahj

