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Szczegotowy opis przedmiotu zamowienia — czes¢ D

Nazwa oprogramowania / minimalne parametry Opis techniczny oferowanego oprogramowania

L.p. . llos¢ . . ;
wymagane przez zamawiajacego (podac rowniez nazwe i wersje)
Pakiet oprogramowania do doktadnych obliczen kwantowo-
chemicznych typu ab-initio dla szeroko pojetej problematyki
struktury elektronowej uktadéw molekularnych w stanach
1

podstawowych i wzbudzonych:

Licencja MolCas 8 (licencja niekomercyjna dla wszystkich uzytkownikéw

klastra obliczeniowego (computer center license) na okres co najmniej 5

lat, dla oprogramowania w wersji zrédtowej) lub réwnowazna.

Warunki rownowaznosci:

Pakiet oprogramowania do doktadnych obliczen kwantowo-chemicznych

typu ab-initio dla szeroko pojetej problematyki struktury elektronowej

uktadéw molekularnych w stanach podstawowych i wzbudzonych,

zapewniajacy:

- obliczenia SCF i DFT dla ukltadéw zamknigto- i otwartopowtokowych

- obliczenia metodami MC-SCF: CASSCF, RASSCF

- obliczenia CASPT2, RASSI, MP2, MRCI/ACPF, CCSDT,
CHCC/CHT3

- obliczenia QM/MM, réwniez z wykorzystaniem metody Monte Carlo
(Metropolis)

- przeprowadzenie optymalizacji geometrii dla stanéw réwnowagowych
i przejsciowych z wykorzystaniem technik gradientowych, obliczenia
pdl sitowych i energii oscylacyjnych

- obliczanie gestosci elektronowych
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- obliczanie rozkiadu tadunkéw oraz potencjatu elektrostatycznego

- obliczanie anizotropowych wtasnosci magnetycznych dla dowolnych
monojadrowych poduktadéw i fragmentéw

- obliczanie energii catkowitej dla duzych uktadéw metoda fragmentaciji

- przeprowadzanie symulacji metodami dynamiki molekularnej

- uwzglednienie wplywu otoczenia: FFPT, PCM, ESPF, Hybrid QW/MM
DSM

- graficzne interfejsy dla uzytkownika: GV GUI (OpenGL), LUSCUS
GUI (GTK+)

Wymagania dodatkowe:

Ustuga wsparcia technicznego i aktualizacji co najmniej 60 miesiecy (5 lat). W ramach $wiadczenia ustugi wsparcia technicznego i aktualizacji dla oprogramowania przez producenta, Zamawiajacy
musi mie¢ prawo do:

a. otrzymania udoskonalen do wersji biezgcych oprogramowania (otrzymanie wydan uzupetniajgcych, poprawek programistycznych) bez dodatkowych optat licencyjnych

b. zgtaszania btedéw do producenta;

Na podstawie art. 29 ust. 3 Pzp Zamawiajgcy nie jest w stanie opisa¢ przedmiotu zamdwienia w sposéb jednoznaczny i wyczerpujgcy dlatego postuguje sie znakami towarowymi.

data i czytelny podpis lub podpis na pieczgci imiennej 0S0by
upowaznionej do sktadania o§wiadczen w imieniu Wykonawcy
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