
福建中医药大学设备询价工作单

公司名 称（盖章）：

	项目
	仪器名称
	参考型号
	数量
	价格（万元）
	备注

	1
	药物靶标蛋白结构分析系统
	
	1台
	
	详见附件

	合  计
	
	


         联系人：                                   联系电话：

1、询价会报名截止时间为2025年6月23日上午9:00。

2、拟参与询价公司要提供详细的名 称、型号、技术指标及供货时间。

3、报价均为福州现场交货人民币价。

4、询价单需要一式四份。

5、询价时间和地点:时间-- 2025年6月23日上午9:00，地点：福建中医药大学康复大楼514会议室。

6、询价材料须装订或胶装成册

7、询价文件包括但不限于以下材料：公司三证复印件，询价授权函、询价人身份证复印件、报价单（名称、规格型号、数量、产地、价格等）、技术规格偏离表、售后商务表（培训、安装、到货、质保期等）、彩页。

技术规格偏离表

报价方名 称（全称）：

	序号
	技 术 要 求
	 响 应 情 况
	偏 离 说 明

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	


附件：

药物靶标蛋白结构分析系统 1套
一、技术参数：

1.整体要求

满足药物靶标蛋白结构样品的制备和和结构分析，包括分子对接、分子模拟、靶点设计、配体设计能量计算等，也包括网络药理的构建与预测分析和大组学数据的智能处理和靶向药物制剂发现。

2.蛋白结构样品制备模块

2.1 满足蛋白质、大颗粒悬液、病毒等多种类型样品的制样需求；

2.2 加样室湿度：最高湿度可达到100%，并在±1%范围内维持48 h稳定；可实时监控样品仓湿度，具有超声控制功能，控制精度≥±1%；

2.3 环境温度在18℃-25℃之间时，腔体温度可在4℃-60℃范围内实现控温，每档0.5℃可调；

2.4 可以制备2-10μL小体积样品，使用吸液管进行手动加样；

2.5 具有双侧加样功能；

2.6 样品吸附方式：双面吸附；

2.7 样品吸干方式：过滤纸吸干，吸干动作和玻璃化时间可控，可以通过软件自定义吸干补偿及排液时间；

3.蛋白靶标样品处理模块

3.1 单片拍合次数：16次，吸附力度在-25到25间可调。次数与力度可通过软件进行设置；

3.2 吸除次数和吸干时长均能通过软件控制，吸附时间单次可调，吸附次数可调；

3.3 样品投入方式：同时具备控制和踏板控制；

3.4 可通过软件控制应用时间和等待时间，相关参数可预设；

3.5 二次冷却剂罐容量≤10ml，提供独立容器 ；

3.6 网格镊夹下落速度≤1秒；

3.7 冷却剂容器和微栅样品杆温度控制：能够同步降低温度，并保持微栅浸没在冷却剂中；

3.8 冷冻液容器配有防污染环；

3.9 液氮环境下栅格从冷却剂转移至栅格盒方式：半自动，一次可转移4个以上Gridbox；

4.药物靶标蛋白结构分析模块

4.1 算法处理器：提供≥60个物理核心，具备蛋白结构≥120个逻辑线程的计算能力；

4.2 内存：支持≥32个DDR5内存插槽，支持≥16个通道；

4.3 盘位：支持≥4个U.2(板载)和≥8个U.2扩展盘位置；
4.4 蛋白结构算力处理能力：任意运算时刻整体双精度浮点（FP64）蛋白计算性能≥187 TFLOPS，计算性能的能耗比≤0.03 TFLOPS/W；

4.5 蛋白结构训练任务具有加速库支持，在FP64混合精度和加速库支持下，蛋白计算性能≥480 TFLOPS；
4.6 整体显存容量≥1024GB；

4.7 蛋白结构训练和预测显存带宽≥4.0 TB/s；
4.8 基于FP8场景下微调1TB靶标蛋白数据的平均耗时≤36小时；

5 数据生信分析

5.1 药物设计与预测：集成具备分子模拟的密码模块，支持基于SM1、SM2、SM3、SM4算法的用户可信身份鉴别、数据传输加密、数据存储加密和密钥全生命周期管理，支持设计数据预测模型建立，包括建立数据仓库的知识图谱，优化数据架构，加强数据模型管理，提高数据预测可用性；

5.2 蛋白配体的分子对接、分子模拟、靶点设计、配体设计和能量计算的AI训练和推理：支持 AI 训练和预测推理应用；支持多种蛋白配体深度学习框架（包括 TensorFlow、PyTorch 等）下的各种模型，包括大型的 Transformer 架构模型，支持面向分子对接、分子模拟、靶点设计、配体设计和能量计算的模型量化、数据剪枝、数据标注、数据去噪等优化技术；支持在不显著降低推理精度的前提下，减少模型的计算量和内存占用，满足配体筛选推理速度保持不变；

5.3 组学数据智能处理：支持智能资源分配和管理策略，支持根据不同的组学科研推理任务优先级和资源需求，动态分配 CPU、GPU、内存等资源，满足高优先级任务优先处理，同时不影响整体资源利用率；

5.4 网络药理的构建与预测分析：支持医药网络药理数据分析，实现总览分析网络药理元数据之间的关系，支持数据标准管理，确保蛋白结构数据在复杂数据环境中数据质量保持一致性、规范性；

5.5 集成蛋白靶标向量数据库，支持存储大规模的高维向量数据，支持应用于深度学习模型，支持结合大模型进行RAG增强检索；

5.6 支持向量数据的快速相似度搜索，能够在亿级向量数据中迅速找到与查询向量最相似的若干向量；支持多种相似度度量方法，包括欧氏距离（Euclidean Distance）、余弦相似度（Cosine Similarity）、曼哈顿距离（Manhattan Distance）等；

5.7 支持处理和存储亿级数量的向量数据，可应对大规模向量数据的存储需求；支持亿级向量数据的存储和并行查询，具备高吞吐量和响应速度；

5.8 支持分布式存储：实现向量数据自动重构、多副本存储/纠删码、横向线性扩展功能，实现存储空间自动调配；

5.9 支持存储数据完整性鉴别，根据存储分配情况自动调用配套的密码运算资源进行完整性鉴别运算，包括运算资源分配、运算资源扩展、运算资源可用性判断和运算资源负载均衡功能；
6 系统腔室

6.1 腔室内配有照明；

6.2 杜瓦瓶可以上移，可倒掉多余液氮；

6.3 具有自动遮板控制功能；

7 软件控制：

7.1 软件系统可对蛋白靶点实验方案进行存储，存储组数≥3组；

7.2 支持性能监控功能，支持蛋白结构存储池资源报表以及操作日志报表功能，支持蛋白靶点模拟检测和在线修复功能，支持 High Available 功能，支持对报表数据统一存证防止数据丢失或篡改；

7.3 提供预定义和定制化的蛋白结构设置，可以快速启动任务；

7.4 采用智能驱动的算法，可以自动取消选择受污染的孔、靠近光束边缘的孔或冰块上含有裂缝的孔，确保只采集高质量的数据；

7.5 具有开放式应用程序编程接口，可以针对特定需求开发解决方案，可以实时评估蛋白样品图像质量。

二、详细配置:
主机                1套

三、商务要求：

交货期：签订合同后90个天内。

要求整机免费保修1年起。

