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B EVROPSKY FOND PRO REGIONALNI ROZVO) e i
INVESTICE DO VAST BUDOUCNOSTI L
pro inovace

Pisemné zprava zadavatele
Podle § 85 zakona ¢. 137/2006 Sb., o vetejnych zakazkach, ve znéni pozdéjsich predpist (dale jen ,,zakon®)

1. Verejna zakazka
ev ¢. ve VVZ: 479506

FHI-aims - software pro reseni elektronové struktury molekularnich
systému a pevnych latek
Podlimitni vetejna zakazka na dodavky zadavana ve smyslu § 23 odst. 4 pism. a) a podle § 26

odst. 3 pism. a) zakona ¢. 137/2006 Sb., ve znéni pozdéjSich predpist (dale jen ,zakona"), v jednacim
fizeni bez uvefejnéni.

Tato velejnd zakdzka souvisi s realizaci projektu , Regiondini centrum pokrodilych technologii a
materidid“, reg.&. €2.1.05/2.1.00/03.0053, v rémci Operaéniho programu Vyzkum a VyNoj pro

inovace
2. Identifika¢ni udaje o zadavateli
Nazev zadavatele Univerzita Palackého v Olomouci
Sidlo Kftizkovského 8, 771 47 Olomouc
1CO: 619 89 592

prof. Mgr. Jaroslav Miller, M.A., Ph.D.

Jméno a ptijmeni osoby rektor UP v Olomouci

opravnéné jednat jménem
zadavatele

3. Prredmét verejné zakazky je:

Pfedmétem vefejné zakazky je dodavka software FHI-aims v poctu 20 licenci pro akademické prostiedi,
zajistujici:

1. Vypolty elektronické struktury izolovanych molekul i periodickych systémd metodou DFT s pomoci
numerickych atomovych bazovych funkci.

2. Vlypotty pomoci GGA (napf. PBE, PW91), hybridnich (napf. B3LYP, PBEO/PBEh, HSE) a double-hybridnich
DFT funkcionald.

3. Optimalizaci geometrické struktury molekul a periodickych systém@, ab initio molekularni dynamiku,
infrastrukturu pro vibrace a fonony.

4. Dobrou paralelizaci vypoétu az k tisicovkam CPU.

5. Mnohocasticové poruchové metody, implementované v bazi lokalizovanych orbital, vhodné i pro molekularni
systémy: random phase aproximation (RPA), GOWO0 metodu a jeji self-konzistentni verzi GW
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6. Priblizné metody pro zahrnuti vdW interakci do metod funkcionalu hustoty (DFT): (Tkatchenko-Scheffler, vdW-
DF)

7. Vlypocty molekularnich transportnich jeva

4. Piedpokladana hodnota veiejné zakazky je 4.000,- EUR bez DPH.

5. ZruSeni veiejné zakazky:

Zadavatel zruSil podlimitni vefejnou zakazku na dodavky s ndzvem ,FHI-aims - software
pro feSeni elektronové struktury molekularnich systémua a pevnych latek”, zadavanou
v jednacim fizeni bez uvefejnéni dle § 23 odst. 4 pism. a) a podle 8§ 26 odst. 3 pism. a)
zakona €. 137/2006 Sb., o vefejnych zakazkach, ve znéni pozdéjSich predpisu (dale jen
"zakon"), v souladu s § 84 odst. 1 pism. a) zakona, nebot ve Ih(té pro podani nabidek, tj. do
19. 5. 2014 do 09 hodin, zadavatel neobdrzel zadnou nabidku.

Zpracovala: Mgr. Petra Jungova

Digitalné podepsal Prof.Mgr. Jaroslav Miller,
Ph.D.MA

Prof.Mgr. Jaroslav ox ez o-uniersta paacenov
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Datum: 2014.05.23 09:17:03 +02'00"

prof. Mgr. Jaroslav Miller, M.A., Ph.D.
rektor UP v Olomouc
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