Załącznik nr 1 do zaproszenia
OPIS PRZEDMIOTU ZAMÓWIENIA
„Dostawa oprogramowania do zaawansowanych obliczeń chemicznych” (PUB/114-2017/DOP-a)

	Oprogramowanie do zaawansowanych obliczeń chemicznych
	Opis przedmiotu zamówienia

	
	Oprogramowanie do zaawansowanych obliczeń chemicznych o następujących funkcjach:
- jednostanowiskowa licencja akademicka

- wersja 64-bit

- musi posiadać możliwość obliczeń równoległych

- wbudowany interfejs graficzny

- modele obliczeniowe: minimum
· funkcje GGA. B86PW91, BLYP, BPW91, B97-D2, SOGGA11, PBE-D3, VV10

· funkcje GH-GGA. B3LYP, B3LYP-D3, EDF2, B3PW91, B97-3, MPW3LYP, SOGA11-X

· funkcje RSH-GGA. ωB97X-D, ωB97X-V, ωB97X, CAM-B3LYP, N12-SX, LC-VV10

· funkcje mGGA. B97M-V, M06-L, BMK, M11-L, TPSS-D3

· funkcje GH-mGGA. M06-2X, M06, M08-HX, M08-SO, MPW1B95

· funkcje RSH-mGGA. M11, ωB97M-V, MN12-SX

- obliczenia spektroskopowe:

· spektroskopia NMR - korekta empiryczna trzeciej generacji dla protonów dla B3LYP / 6-31G, ωB97X-D / 6-31G, ωB97X-D / 6-311G

· spektroskopia IR / Raman - ωB97X-D / 6-31G, B3LYP / 6-31G i częstotliwości EDF2 / 6-31G automatycznie skalowane i uwzględniające systematyczne błędy związane z podstawową harmonizacją harmonicznych.

· spektroskopia UV / vis – równoległe obliczenia stanu wzbudzonego.
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