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Prokazani potieby pofizeni konkrétniho plnéni pro splnéni cili projektu

V soucasnosti je modelovani v ramci Vyzkumného programu VP1 Modelovani fotonickych a spin-
fotonickych struktur realizovano zejména pomoci softwaru Comsol a Matlab s vyuzitim vlastniho
implementovaného kédu na bazi metody vazanych médu (Rigorous Coupled Wave Algorithm —
RCWA) pro modelovani periodickych systému se zakladni geometrii doplnéného o optimalizaci
parametrud systému a fitovani experimentalnich dat. Existujici software predstavuje vyrazna omezeni
na potiebu fesit zejména rozsahlé 3D Ulohy a problémy se specidlni geometrii, obecnymi
materidlovymi parametry a kombinaci modelovani elektrickych, optickych a termalnich
charakteristik.

Pofizeni SW baliku CST Studio Suite poslouZi k modernizaci a rozvoji softwarového vybaveni
superpocitacové infrastruktury Narodniho superpocitacového centra IT4Innovations za ucelem
efektivniho vyuzivani kapacit nejmodernéjsich vypocetnich technologii v oblasti fyziky, konkrétné
3D elektromagnetické simulace a modelovani. Vzhledem k multidisciplinarité a pofizované varianté
licence CST Studio Suite bude software vyuZitelny vypocetné-védecky orientovanou komunitou
uZivateld v rdmci celé Ceské republiky.

V rdmci Vyzkumného programu VP1 Modelovani fotonickych a spin-fotonickych struktur bude
software vyuZivan k naplnéni téchto vyzkumnych cilG:

VC1 Nové terahertzové zdroje — modelovani blizkého a dalekého pole generovaného spintronickym
terahertzovym zdrojem. Tato Uloha vyZaduje zejména modely v Siroké spektralni oblasti, coZ je
zékladni vyhoda nového studovaného zdroje (pasmo 0.01-30 THz), zapocteni materialt popsanych
komplexnimi tenzory permitivity, véetné zapocteni nelinearit a povrchovych jevl vyvolanych
efektem spinovych proudu. Vypocty vyZaduji zapocteni efektli generace v tenkovrstevném systému
mnoha vrstev rGznych materiald o tloustkach na Urovni nanometrd, transformace terahertzovych
vin difraktivni strukturou a soucasné s Sifenim terahertzového zafeni z litograficky pfipravené
struktury soustavou polarizacni a zobrazovaci optiky. Specialni tlohou je rovnéz optimalizace tvaru
struktury pro ziskani Uplného systému terahertzovych polarizacnich stavi pro aplikace v
terahertzové elipsometrii. Tento narocny vypocet vyZaduje efektivni paralelizaci softwaru s vyuzitim
grafickych akceleratorl a velice nizkou uroven numerického Sumu vznikajiciho pfi prepoctu
diskretizacni sité. Pomoci softwaru CST Studio Suite bude mozZné resit tyto narocné vypocetni tlohy
a modelovat spintronické struktury.




VC2 Plasmonika a nereciproké fotonické struktury — v rdmci tohoto cile jsou pozadavky na software
zejména motivovany potfebou zapocteni magnetické modulace plasmonického jevu ve 3D
fotonickych strukturach. Vlastnosti polovodi¢d jsou modelovany tenzory komplexni permitivity a
permeability s nelinearnimi efekty. Vlivem modulace materidlovych vlastnosti optickym
interferencnim polem vyZaduji vypocty popis efektivniho chovani dvou nebo tfi materidll s
rozdilnymi parametry. Modelovani je zejména motivovano aplikacemi nereciproc¢nich optickych
soucastek a senzord. Diky baliku CST Studio Suite budeme provadét optimalizaci plasmonickych a
nereciprokych fotonickych struktur a modelovat 3D rozlozeni optického pole ve strukture.

VC3 Fotovoltaika a bezpecnostni difrakéni struktury — modelovani a simulace tohoto vyzkumného
cile predstavuje typickou multidimensionalni tlohu. V pripadé fotovoltaickych struktur se jedna o
modelovani lokalni nanostruktury (napf. nanodratky) v kombinaci se strukturovanym povrchem,
nehomegennimi elektromagnetickymi vlastnostmi material( a interakce optickych a elektrickych
vlastnosti urcujici vyslednou ucinnost soldrniho c¢lanku. V oblasti bezpecnostnich holografickych
struktur modelovani vyzaduje simulaci blizkého a dalekého optického pole (v€etné polarizacnich a
barevnych viemu) od difragujici struktury s jemnym systémem pro modulaci optické faze na bazi
metamateriald nebo plasmoniky. Navrhovany software rovnéZz umoini fitovat mérenou optickou
odezvu pripravenych hologrami. Pomoci softwaru CST Studio Suite bude simulovéana opticka odezva
od strukturovaného povrchu a modelovany absorpce v nanodratcich s radialnim p-n pfechodem.

VC4 Spinové lasery — pfi pInéni tohoto cile jsou na software kladeny pozadavky jiz vySe zmifiované
(popis materidld tenzorovymi veli¢inami, nelinedrni efekty ve formé dynamickych nelinearit
laserového reZimu, zapocteni spinovych proudd a spinového Ccerpani, vliv periodickych,
aperiodickych difrakénich struktur, zapocéteni nehomogenit v zisku mnohonasobnych kvantovych
jam a kvantovych tecek), které jsou doplnény velmi dulezité modely technologickych aspektl
mechanického pnuti ve vrstvach, generované fotoelasticité a anizotropii indukované snizenou
symetrii a mechanickymi jevy. Pro modelovani spinovych laserd bude vyuZita flexibilita softwaru CST
Studio pro feseni multiproblém (Sifeni spinovych proud(, efekty na rozhranich, vliv mechanického
pnuti).

Unikatnost poptavaného softwarového reseni

Pfedmétem verejné zakdzky je pofizeni software pro infrastrukturu IT4Innovations pro 3D
elektromagnetické simulace, konkrétné se jedna o pofizeni licenci:

e 1 ks perpetualni licence CST Studio Suite véetné servisni Udrzby (maintenance) na dva roky

e 5 ks akceleracnich token( (umoznujicich paralelniho vypoctu na 64 CPU zafizenich, nebo 16
GPU akceleracnich zafizenich) véetné servisni udrzby (maintenance) na dva roky

Zakladni vlastnosti Softwaru CST Studio Suite. Jedna se o komplexni software pro obecné pouZiti pro
3D simulace elektromagnetického pole od statickych uloh po optické frekvence. Umoznuje vypocty
libovolné 3D geometrie s velmi pfivétivym uZivatelskym rozhranim, simulace v ¢asové nebo
frekvencni doméné, vyuziti multivrstvé Greenovy funkce pro MoM (metoda momentd) simulace,
metoda konecnych prvkl FEM, mnohouroviiové multipdlové metody (MLFMM) a paprskové metody
shooting boundary ray (SBR). Software umoziuje modelovani ztratovych, nelinedrnich, obecné
anizotropnich (definice pomoci plnych tenzorll) a nehomogennich materidll. UmozZnuje
parametrizaci modelu, parametrické studie a optimalizaci, véetné paralelizace vypoctu a GPU
akceleraci. Rovnéz simulaci termalnich (véetné vzdusného chlazeni), mechanickych a elektrickych
efektld. Umoznuje simulace obvod( (véetné S-maticovych parametrd, AC analyzy, pfenosové analyzy
nelinearnich komponent), simulaci efektld nelinearnich komponent na rozloZeni pole ve 3D
geometrii. Import a export ¢asto pouzivanych 3D a 2D formatd (SAT, DXF, GDSII, STL, NASTRAN,
STEP).




Presto, Ze existuje cela rada softwarovych balikli umozZnujici do uréité miry fesit tuto problematiku
pouze software CST Studio Suite nabizi uzivateli moZnost vyuZzit nasledujicich zcela unikatnich funkci:

e schopnost simulovat az 3 materidly v jedné hexagonadlni jednotce sité

® mozZnost fixovani hexagonalni sité pfi zménach geometrie pro snizeni Sumu ze zmény
sitovani, moznost pohyblivych uzl( tetrahedrdlni siti bez presitovani (vyuzivané pfi
optimalizaci a parametrickych studiich)

e moznost automaticky extrahovat Sirokodisperzni komplexni permitivitu nebo povrchovou
impedanci z mérenych S-maticovych parametru

e analyza charakteristickych modl vyzatujici strukturou

e metoda Castice v burice — electron flow

e dvousmérna vazba mezi rozsahlou 3D strukturou v ¢asové a frekvencni doméné

e matice filtrové vazby ziskand pomoci S-parametr

Z vyse uvedenych unikatnich funkci baliku CST Studio Suite jsou v rdmci modelovani fotonickych a
spin-fotonickych struktur nepostradatelné zejména fixovani sité pfi zméndch geometrie a vypocty s
proménnymi parametry a optimalizac¢ni Ulohy necitlivé k numerickému Sumu. Dale bude vyuzivana
extrakce S-maticovych parametru a jejich porovnani s experimentem, studium vlastnich médu
rezonancnich struktur. Simulace aZ tfi materidld v jedné burice bude vyuZivdna pro aplikaci
efektivniho prostiedi v plasmonice, spintronickych terahertzovych zdrojich a bezpecnostnich
difrakénich strukturdch.

Prokazani existence divodl pro zadani verejné zakazky v jednacim Fizeni bez uvefejnéni

Jak je uvedeno v predchozich ¢astech tohoto odlivodnéni, programovy balik CST Studio Suite je
jediny, ktery dokaZe komplexné naplnit objektivni potfeby dané projektem v oblasti nelinearnich
uloh modelovani spinfotonickych struktur pro rozsahlé 3D elektromagnetické simulace a naplnit tak
cile vyzkumného programu 1. Ocekavané vysledky plynouci z vyuziti softwaru CST Studio Suite jsou
podrobné popsany v predchazejici ¢asti tohoto zdlvodnéni.

Vyrobcem softwaru je spole¢nost CST — Computer Simulation Technology GmbH, Bad Nauheimer
Str. 19, 64289 Darmstadt, Germany. S ohledem na technickou vyluénost softwarového baliku a
uplatiovany obchodni model je jedinym moznym dodavatelem spole¢nost TransTech Electronics
s.r.o., IC: 61065391, se sidlem Hnévkovska 58, 140 00 Praha 4, kterd je vyhradnim zastupcem
vyrobce softwaru na tzemi Ceské republiky.

Zadavatel jej oslovil vyzvou k podani nabidky v ramci nadlimitni verejné zakazky na doddavky
v jednacim Fizeni bez uverejnéni v souladu s § 63 odst. 3 pism. b) zakona, jelikoZ z technickych
dlvodl neexistuje hospodarska soutéz, tudiz nelze vyuZit jiného postupu. Zadavatel nestanovil
zadavaci podminky verejné zakazky s cilem vyloucit hospodarskou soutéz.

Uvedeny software je soucasti skupiny softwar(l ,Chemie a fyzika” pofizované v rdmci projektu
»IT4lnnovations ndrodni superpocitatové centrum — cesta k exascale”, pro kterou byla na zakladé
pfedchozi komunikace s poskytovatel dotace a skutecnosti uvedenych v Zadosti o podporu
stanovena predpoklddand hodnota ve vysi, ktera neprekroci 6 000 000 K¢ bez DPH a tim padem
zadani v nadlimitnim reZzimu. Jednotlivé softwary jsou s ohledem na jejich jedine¢nost soutézeny
vramci vefejné zakdzky pod oznacenim ,Chemie a fyzika” vsouladu s § 18 odst. 2 zdkona
¢. 134/2016 Sb., o zadavani verejnych zakazek, ve znéni pozdéjsich predpist jako ¢asti jedné verejné
zakazky formou samostatnych zadavacich fizeni.




