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Bonyolult biokémiai osszefuggéseket is segit
megoldani az uj magyar szimulacios modell

Uj szémitési rekordot allitott fel bonyolult kvantumfizikai rendszerek szuperszamitégépes szimulacidi
terén két magyar kutato, az ELTE doktorandusza, Menczer Andor és a HUN-REN Wigner Fizikai
Kutatékdzpont tudoményos tandcsadéja, Legeza Ors. Az Al-gyorsitékkal elért eredményk Uj
mérfoldkdvet jelent a kvantumos anyag szamitdgépes modellezése terén, és nagy segitséget nyujthat
olyan kisérletek és ipari fejlesztések elkészitésénél, amelyek kordbban rengeteg id6be és pénzbe
kerultek.

Kétszazotvenezer millidrdnyi elemi miveletet képes megoldani masodpercenként az a szimulaciés
program, amelynek segitségével csokkenteni lehet példaul a gydgyszerfejlesztés, vagy épp az
energiaszallitas hatékonysaganak novelésére iranyuld kutatasok koltségeit. A tenzorhalézat
algoritmus alkalmazasaval az ELTE doktorandusz hallgatdja, Menczer Andor és a HUN-REN Wigner
Fizikai Kutatékézpont (FK) tudoméanyos tanacsaddja, Legeza Ors csaknem negyed PetaFlops
teljesitményt ért el egyetlen szamitdgépen. Az errdl sz6l6 eredményt a kézelmultban publikaltak
legujabb tudomanyos cikkikben az amerikai Pacific Northwest Nemzeti Laboratériummal, illetve az
NVIDIA és SandboxAQ Google startup ipari partnerekkel kzosen.

.Ez az Al-gyorsitdkkal elért eredmény Uj mérféldkdvet jelent a kvantumos anyag
szamitdgépes modellezése terén, és a klasszikus és kvantumszamitégépek
teljesitményharcaban egy Ujabb megddntendd hatart tdmaszt” - 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 nev( szuperszamitdgép mesterséges intelligencia (Al) particié teljesitményének (0,6
PetaFlops), ha egy hazai példan keresztiil szeretnénk szemléltetni a gép teljesitményét. Mindez igen
komoly attoérést jelent az Uj hardver eszk6zok altal biztositott teljesitmény kiaknazasra a nem
kifejezetten mesterséges intelligenciara épul6 algoritmusok esetén. (A kimagaslé eredményrdl és az
egyuttmuikodésrédl az amerikai Energia Hivatal (DOE), a Pacific Northwest Nemzeti Laboratérium, az
NVIDIA és SandboxAQ kdzos sajtényilatkozatot adott ki, amely itt tekinthetdé meg.)

Az elérhetd teljesitmény még tovabb novelhetd az egyedi szamitdgépek dsszekapcsolasaval. igy az
ugynevezett multinode-os varidnssal a tobb PetaFlops-os tartomany elérése sem jelent akadalyt. Nem
mellesleg 2015-ben a vildg akkori egyik legnagyobb japan szuperszamitégép teljesitménye 10
PetaFlops volt.

»Az egyre Ujabb matematikai algoritmusok és az informaciétechnoldgia szinte
felfoghatatlan (itemd fejlédése egylttesen olyan bonyolult kvantumos rendszerek
vizsgalata el6tt nyitja meg az utat, melyek kordbban csak a kutaték almaiban léteztek” -
véli a HUN-REN Wigner FK tudomanyos tanacsaddja.

Legeza Ors szerint a szamitasi bravir mellett a k6zos kutatas példatlan pontossagu eredményeket
hozott az dtmenetifém-metalloenzimeket tartalmazé 6sszetett biokémia rendszerekre is. A
fémtartalmu katalizatorok szdmos ipari és bioldgiai folyamatban kulcsfontossaguak és alapveté
szerepet jatszanak a kémiai reakcidk elésegitésében. Az energiaatalakitas ezen ,kiserémivei”


https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jctc.4c00903
https://www.pnnl.gov/news-media/collaboration-speeds-complex-chemical-modeling
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tovabba létfontossagulak tobb iparag szamara is, beleértve az orvostudomanyt, az energiatermelést
és szamos fogyasztdi terméket. A katalizatorok felgyorsitjdk a kémiai reakcidkat, csokkentve a kémiai
atalakuldshoz szikséges energiat, hatékonyabbd és fenntarthatébba téve ezaltal a kapcsolddo
folyamatokat.

~Megértésiik és optimalizalasuk elengedhetetlen napjaink nagy globdlis kihivasainak
kezeléséhez, mint példaul a zéldenergia-termelés vagy a kdrnyezeti fenntarthatésag” -
teszi hozza a HUN-REN kutatdja.

Az (j kutatasi irany egyre nagyobb figyelmet kap ipari koérokben is mivel a tenzorhal6zat algoritmus
Al-alapu médszerekkel valé 6tvozése egy egészen Uj szimulacids kornyezetet teremt a gydgyszeripar
és vegyipar szamara is. Az ériasi teljesitményndvekedés révén pedig a korabban tobb hénapig tartd
szamitasok jelenleg mar akar napi szinten is megvaldsithatdk, ami a kvantumkémiai modellezéshez
biztosit egy egészen (j eszkoztarat.

Jelenleg egylttmkodésben az NVIDIA és az AMD informaciotechnoldgiai mérndkeivel olyan Ujabb
fejlesztésu hardvereken folyik az algoritmus optimalizalasa, amelyek egy része csak a jovoben valik
elérhet6vé a nyilvanossag szamara.

»A kozos kutatdsi eredmény egyben ravilagit az akadémia és ipari szektor szinergidjaban
rejlé bridsi lehet8ségekre” - tette hozza Legeza Ors, a HUN-REN Wigner tudoményos
tanacsadoja.
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