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1. Tehnicki uvjeti

Znanstveni softver za raCunalnu i kvantnu kemiju optimiziran za grafi¢ke procesore (u
daljnjem tekstu Softver) mora podrzavati operacijski sustav Red Hat Enterprise Linux 8,
koji ¢e se koristiti na HR-ZOO infrastrukturi i napredne ra¢unalne resurse HR-ZOO
infrastrukture.

Softver ¢e biti instaliran isklju€ivo na racunalnim resursima u HR-ZOO infrastrukture na
sjedistu HR-ZOO zGz2.

Softver mora omoguciti paralelno izvodenje na raCunalnom klasteru za racunarstvo
visokih performansi.

Softver mora sadrzavati podrSku za ubrzavanje izvodenja pomocu grafi¢kih procesora
(GPU) na sustavu s vise GPU-ova.

Softver mora omoguciti rad u komandno linijskom sucelju.

2. Licenca

Softver moraju moéi koristiti svi korisnici HR-ZOO infrastrukture — ¢lanovi znanstvene i
akademske zajednice za potrebe istraZzivanja i obrazovanja. Korisnici nece koristiti
Softver u komercijalne svrhe.

Licenca mora omoguciti koritenje svih funkcionalnosti Softvera na neograni¢eno
vremensko razdoblje te na neograni¢enoj koli€ini racunalnih resursa.

Licenca mora omoguditi pristup svim nadogradnjama unutar minimalno 4 godine.

Ponuditelj je duzan osigurati kontakt za podrs$ku u periodu od minimalno 4 godine putem
kojeg Ce biti moguce prijaviti i rijeSiti sve potencijalne nejasnoce i probleme u koristenju
Softvera.

3. Funkcionalnosti

Softver mora omoguciti provodenje sloZenih izrauna u podrucju raCunalne i kvantne
kemije s naglaskom na optimalno koriStenje GPU-ova.

Softver mora omoguditi raunalno-kemijske proracune za slozene molekulske sustave,
koristec¢i se metodama Hartree-Fock i teoriji funkcionala gustoce (DFT).

Softver mora omoguciti provodenje simulacije "ab-initio" molekulske dinamike.
Softver mora posjedovati punu podrdku za osnovne funkcije s, p i d tipa.

Softver mora omoguciti provodenje optimizacije molekulske geometrije te optimizacije
molekulske geometrije prijelaznih stanja za minimume potencijalne plohe, uz fiksne
geometrijske parametre i posjedovati moguénost skeniranja potencijalne plohe po
jednom ili viSe geometrijskih parametara.

Softver mora omoguciti proracune optimizacije pobudenih stanja.

Softver mora omoguciti proracun vibracijskih frekvencija i vertikalnih pobudenih stanja,
kako u vakuumu, tako i u kontinuiranom polarizabilnom mediju.



