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Szczegotowy opis przedmiotu zamowienia — czes¢ B

Nazwa oprogramowania / minimalne parametry Opis techniczny oferowanego oprogramowania

L.p. . llos¢ . . ;
wymagane przez zamawiajagcego (podac rowniez nazwe i wersje)
Pakiet oprogramowania do doktadnych obliczen kwantowo-
chemicznych typu ab-initio przy pomocy metod uwzgledniajacych
korelacje elektronowa:
1

Licencja MolPro 2012.1 (licencja niekomercyjna bez ograniczen

czasowych dla wszystkich uzytkownikow klastra obliczeniowego z

mozliwos$cig pracy rownolegtej na wszystkich weztach (Molpro service

site license, parallel execution, Cat.no.9), oprogramowanie w wersji

zrodtowej ) lub réwnowazna.

Warunki rownowaznosci:

Pakiet oprogramowania do doktadnych obliczen kwantowo-chemicznych

typu ab-initio przy pomocy metod uwzgledniajacych korelacje

elektronowg, zapewniajgcy:

- obliczenia QVCC

- obliczenia MR-CI z wewnetrzng kontrakcjg (MRCIC)

- obliczenia metodami wieloreferencyjnymi z jawna korelacja: RS2-F12,
MRCI-F12

- obliczenia metodami sprzezonych klasteréw z uwzglednieniem jawnej
korelacji

- obliczenia rozszerzong metodg wielostanowego CASPT2

- obliczenia Density Fitted CAS-SCF, CAS-PT2, LCCSD(T),
LUCCSD(T), LRPA, MP2, RS2

- obliczenia LCC z uwzglednieniem orbitali wirtualnych: OSV-
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LCCSD(T)

- obliczenia Density Fitted z z jawng korelacjg: DF-LMP2-F12, DF-
LCCSD(T)-F12

- obliczenia DF-DFT

- obliczenia SAPT(CCSD)

- obliczenia Stochastic FCI (FCIQMC)

Wymagania dodatkowe:

Ustuga wsparcia technicznego i aktualizacji co najmniej 12 miesiecy (1 rok). W ramach $wiadczenia ustugi wsparcia technicznego i aktualizacji dla oprogramowania przez producenta, Zamawiajgcy
musi mie¢ prawo do:

a. otrzymania udoskonalen do wersji biezacych oprogramowania (otrzymanie wydan uzupetniajacych, poprawek programistycznych, upgrade/update) 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.

Zamawiajgcy wymaga licencji niekomercyjnej obejmujgcej wszystkich zarejestrowanych uzytkownikéw (wewnetrznych jak i zewnetrznych) klastra obliczeniowego. Wymagana

Jest rowniez dostepnos$¢ kodu zrédtowego dla potrzeb optymalizacji instalowanej wersji produkcyjnej oprogramowania

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