KOMPLEX BIOKEMIAI RENDSZEREK SZUPERSZAMITOGEPES SZIMULACIOJA

Kutatéink, Legeza Ors és Menczer Andor kézremiikodésével fejlesztett Gj
szimulaciés modell bonyolult biokémiai 6sszefiiggéseket is segit megoldani.

Uj szamitasi rekordot allitott fel bonyolult kvantumfizikai rendszerek
szuperszamitogépes szimulacidi terén két magyar kutatdé, az ELTE doktorandusza,
Menczer Andor és a HUN-REN Wigner Fizikai Kutatokozpont tudomanyos tanacsaddja,
Legeza Ors. Az Al-gyorsitokkal elért eredményiik Gj mérfoldkovet jelent a kvantumos

anyag szamitogépes modellezése terén, és nagy segitséget nyujthat olyan kisérletek és
ipari fejlesztések elkészitésénél, amelyek korabban rengeteg idébe és pénzbe kertltek.
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Kétszazotvenezer milliardnyi elemi miveletet képes megoldani masodpercenkéntaz a
szimulacids program, amelynek segitségével csokkenteni lehet példaul a
gyogyszerfejlesztés, vagy épp az energiaszallitas hatékonysaganak novelésére
iranyuld kutatasok koltségeit. A tenzorhaldzat algoritmus alkalmazasaval az ELTE



doktorandusz hallgatdja, Menczer Andor és a HUN-REN Wigner Fizikai Kutatékozpont
(FK) tudomanyos tanacsadoja, Legeza Ors csaknem negyed PetaFlops teljesitményt ért
el egyetlen szamitégépen. Az err6l szolé eredményt a kozelmultban publikaltak legujabb
tudomanyos cikklkben az amerikai Pacific Northwest Nemzeti Laboratériummal, illetve

az NVIDIA és SandboxAQ Google startup ipari partnerekkel kozosen. ,Ez az Al-
gyorsitokkal elért eredmény Uj mérfoldkovet jelent a kvantumos anyag szamitogépes
modellezése terén, és a klasszikus és kvantumszamitogépek teljesitményharcaban egy
Ujabb megddntendd hatart tAmaszt” — értékelte az eredményiiket Legeza Ors.

Az NVIDIA DGX-H100 eszkozon elért 246 TeraFlops teljesitmény egy csaknem 80 darab
128 magos szamitdgép, avagy 700-1000 darab modern laptop teljesitményével
egyenértékl. Ez majdnem a fele a Komondor nevl szuperszamitdogéep mesterséges
intelligencia (Al) particio¢ teljesitményének (0,6 PetaFlops), ha egy hazai példan keresztiil
szeretnénk szemléltetni a gép teljesitményét. Mindez igen komoly attorést jelent az Uj
hardver eszk6zok altal biztositott teljesitmény kiaknazasra a nem kifejezetten
mesterséges intelligenciara épulé algoritmusok esetén. (A kimagaslé eredményrél és az
egylttmikodésrél az amerikai Energia Hivatal (DOE), a Pacific Northwest Nemzeti
Laboratorium, az NVIDIA és SandboxAQ kézos sajtdnyilatkozatot adott ki, amely itt
tekintheté meg.)

Az elérhet6 teljesitmény még tovabb novelhetd az egyedi szamitégépek
dsszekapcsolasaval. gy az Ugynevezett multinode-os varianssal a tdbb PetaFlops-os
tartomany elérése sem jelent akadalyt. Nem mellesleg 2015-ben a vilag akkori egyik
legnagyobb japan szuperszamitogep teljesitménye 10 PetaFlops volt. ,,Az egyre Ujabb
matematikai algoritmusok és az informacidtechnolégia szinte felfoghatatlan Gtemu
fejlédése egyuttesen olyan bonyolult kvantumos rendszerek vizsgalata elétt nyitja meg
az utat, melyek korabban csak a kutaték almaiban léteztek” — véli a HUN-REN Wigner FK
tudomanyos tanacsaddja.

Legeza Ors szerint a szamitasi bravir mellett a kdzos kutatas példatlan pontossagu
eredményeket hozott az atmenetifém-metalloenzimeket tartalmazé 6sszetett biokémia
rendszerekre is. A fémtartalmu katalizatorok szamos ipari és bioldgiai folyamatban
kulcsfontossaguak és alapvetd szerepet jatszanak a kémiai reakciok elésegitésében. Az
energiaatalakitas ezen ,kiserémiuvei” tovabba létfontossaguak tobb iparag szamara is,
beleértve az orvostudomanyt, az energiatermelést és szamos fogyasztdi terméket. A
katalizatorok felgyorsitjak a kémiai reakciokat, csokkentve a kémiai atalakulashoz
szUkséges energiat, hatékonyabba és fenntarthatobba téve ezaltal a kapcsoléodo
folyamatokat. ,,Megértésiik és optimalizalasuk elengedhetetlen napjaink nagy globalis
kihivasainak kezeléséhez, mint példaul a zoldenergia-termelés vagy a kdrnyezeti
fenntarthatdsag” —teszi hozza a HUN-REN kutatéja.

Az Uj kutatasi irany egyre nagyobb figyelmet kap ipari korokben is mivel a tenzorhalézat
algoritmus Al-alapu modszerekkel valé 6tvozése egy egészen Uj szimulacids kdrnyezetet
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teremt a gyégyszeripar és vegyipar szamara is. Az ériasi teljesitménynovekedés révén
pedig a kordbban tobb hénapig tarté szamitasok jelenleg mar akar napi szinten is
megvaldsithatok, ami a kvantumkémiai modellezéshez biztosit egy egészen Uj
eszkdztarat.

Jelenleg egyuttmikodésben az NVIDIA és az AMD informaciétechnoldgiai mérndkeivel
olyan ujabb fejlesztés( hardvereken folyik az algoritmus optimalizalasa, amelyek egy
része csak a jovében valik elérhetévé a nyilvanossag szamara. ,,A kdzos kutatasi
eredmeény egyben ravilagit az akadémia €s ipari szektor szinergiajaban rejlé oriasi
lehetéségekre” — tette hozza Legeza Ors, a HUN-REN Wigner tudomanyos tanacsaddja.



