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项目概况

	项目名称
	分子模拟工作站

	建设团队成员
	序号
	姓名
	部门
	职称/职务
	联系电话
	负责内容

	
	1
	苏英立
	智慧康养学院
	助理研究员
	19983379069
	需求分析、确定规格、制定比价方案

	
	2
	方可敬
	智慧康养学院
	助理研究员
	13996479946
	组织供应商报价、资质审核、比价与评审

	
	3
	党琦
	智慧康养学院
	助理研究员
	18883714856
	细节谈判与签订合同，设备交付与验收

	
	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	

	项目采购的必要性、目的及意义等
	随着分子模拟技术在药物研发和生物学领域的广泛应用，我们需提升科研软硬件设施，以紧跟科研前沿。分子模拟工作站是现代化学和生命科学领域中不可或缺的工具。Gaussian、Q-Chem等量子化学软件以及GROMACS等动力学软件的运行需要强大的计算能力。现有的一般计算设备难以处理复杂的分子模拟计算等任务，因此，高性能的工作站能够显著提升计算速度和数据处理能力，对提高科研效率，满足学术前沿需求，推动教学改革至关重要。同时，随着教学和科研需求的增加，特别是在高职学校逐步走向科研前沿的背景下，用于分子模拟的工作站是确保教学科研持续发展的必备条件。

为确保工作站能够高效支持现阶段复杂的分子模拟任务(中等规模计算体系)，需选择具备以下配置：多核CPU（如AMD EPYC），提供强大的并行计算能力，适合处理Gaussian、Q-Chem等软件的多任务计算需求；大容量内存（128GB及以上），便于处理大规模分子模拟中的数据存储与调用；高效GPU（如NVIDIA A5000等），加速GROMACS的分子动力学模拟；大容量存储硬盘，确保数据快速读取与写入。这些设计均根据科学计算需求量身定制，确保软件高效运行、数据存储安全、计算结果精确。

分子模拟工作站的采购方案切合当前科研和教学需求，尤其是在药物与DNA相互作用机制等复杂课题的研究中发挥重要作用。该方案的配置设计科学合理，适用于当前以及未来几年内的计算需求，避免了过高配置或过低性能带来的资源浪费或升级频繁问题。硬件采购的可行性较高，预算能够确保采购到一台性能符合要求的分子模拟工作站。分子模拟工作站购置后，可以用于分子动力学模拟、药物分子与DNA的相互作用研究、反应机理预测等科研项目。这些研究成果可以直接用于药物设计、靶向治疗等应用领域。同时，研究结果还可以用于教学案例的展示，提高学生对科研的理解与实践操作能力。此外，分子模拟工作站将提升学校的科研竞争力，有助于吸引更多的科研项目和资金支持，推动学校的学术发展和行业影响力。

通过引入高性能的分子模拟工作站，能够有效改善教学科研条件，为教师提供强大的计算工具，同时也为学生提供更贴近科研前沿的教学内容。它将为学生提供参与真实科研项目的机会，提高他们的实践能力和就业竞争力。这将有助于提升学校的整体教学水平和科研实力，进一步推动高职学校的可持续发展，并增强学校在科研领域的影响力。综上所述，采购分子模拟工作站具有明显的必要性和合理性，能够为学校的教学科研带来深远的正面效益，促进学校科研实力与教学水平的双向提升。

	采购数量、服务标准、参考品牌等
	见附件：分子模拟工作站采购清单及预算

	项目服务需求
	见附件：项目商务需求方案

	拟采用的采购方式
	□竞争性比选       (市场询价       □ 网上采购 

( 校级单一来源    (签订补充协议   □ 其他

	供应商参加采购活动的特定资格条件
	无


分子模拟工作站采购清单及预算
计量单位：套、台、个、张                                                                         
	序号
	产品名称
	参考图片
	主要技术参数及功能要求（包括性能、材料、结构、外观、安全）
	数量

	1
	分子模拟工作站
	[image: image1.png]


　
	性能要求：适用于Gromacs、Gaussian、Q-Chem、GAMESS等分子模拟软件运行，兼容CentOS、Ubuntu等Linux操作系统发行版，支持MPI(Message Passing Interface)并行计算，确保设备能够高效支持中等规模计算体系的复杂分子模拟任务，确保工作站的较高性能，兼容性，稳定性。

主要配置要求：

多核双路处理器: AMD EPYC或Intel Xeon系列，物理核心数共128核及以上，主频3.0 GHz以上，架构先进；

内存：支持DDR5高宽带内存，至少128 GB，4400或4800 MHz/ECC/REG，支持根据需求升级拓展更大内存；

硬盘：至少2×960 GB固态硬盘/2.5寸/读取型+3×8 TB机械硬盘/企业级/7200 rpm/3.5寸，SATA接口，配置磁盘冗余阵列卡；

电源：1200 W 1+1冗余电源/铂金效率/CRPS模块；
显卡：NVIDIA RTX A5000/24 GB显存；                                           网卡：双口/千兆电口/RJ45接口/I350-T2；
其他配件：键盘鼠标、硬盘托架、导轨和机箱等。        

原厂至少三年整机质保，三年上门服务。
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项目商务需求方案

一、交货/实施时间、地点及验收方式
（一）交货/实施时间

1.签订合同后15个日历日内交货，并完成安装调试、申请验收。

（二）交货/实施地点

重庆城市管理职业学院智慧康养学院致用楼B501。

（三）验收方式

1.货物到达现场后，供应商应经采购人清点品名、规格、数量，检查外观，作出验收记录，双方签字确认。

2.供应商应保证货物到达用户所在地完好无损，如有缺漏、损坏，由供应商负责调换、补齐或赔偿。

3.供应商应提供完备的技术资料、装箱单和合格证等，并派遣专业技术人员进行现场安装调试。验收合格条件如下：

3.1设备品种、规格、数量、技术参数以及商品品牌、制造商等与采购合同一致，性能指标达到规定的标准。

3.2货物技术资料、装箱单、合格证等资料齐全。

3.3在规定时间内完成交货并验收，并经采购人确认。

4.供应商提供的货物未达到采购规定要求，且对采购人造成损失的，由供应商承担一切责任，并赔偿所造成的损失。

5.采购人需要制造商对成交供应商交付的产品（包括质量、技术参数等）进行确认的，制造商应予以配合，并出具书面意见。

6.产品包装材料归采购人所有。

二、质量保证及售后服务

（一）产品质量保证期

1.自验收合格之日起，供应商至少提供原厂3年整机质保，三年上门服务。

2.采购货物属于国家规定“三包”范围的，其产品质量保证期不得低于“三包”规定。

3.供应商的质量保证期承诺优于国家“三包”规定的，按供应商实际承诺执行。

4.采购货物由制造商（指产品生产制造商，或其负责销售、售后服务机构，以下同）负责标准售后服务的，应当在响应文件中予以明确说明,并附制造商售后服务承诺。

（二）售后服务内容

供应商和制造商在质量保证期内应当为采购人提供以下技术支持服务：

1.质量保证期内服务要求

1.1电话咨询

成交供应商和制造商应当为用户提供技术援助电话，解答用户在使用中遇到的问题，及时为用户提出解决问题的建议。

1.2现场响应

用户遇到使用及技术问题，电话咨询不能解决的，成交供应商或制造商应在24小时内采取相应响应措施；无法在24小时内解决的，应在48小时内派出专业人员进行技术支持。

1.3技术升级

在质保期内，如果成交供应商和制造商的产品技术升级，成交供应商应及时通知采购人，如采购人有相应要求，成交供应商和制造商应对采购人进行升级服务。

1.4配件更换
在质保期内，如果设备出现故障，供应商免费进行同等配件更换，进行系统测试和维护，确保整体设备兼容性、性能匹配和系统稳定性，保证设备在高负载下的正常运行。
2.质保期外服务要求

2.1质量保证期过后，成交供应商和制造商应同样提供免费电话咨询服务，并应承诺提供产品上门维护服务。

2.2质量保证期过后，采购人需要继续由原成交供应商和制造商提供售后服务的，成交供应商和制造商应以优惠价格提供售后服务。

（三）故障响应时间要求

供应商接到使用方产品出现问题的通知后立即作出响应，2小时内到达现场进行处理。

（四）维修配件

成交供应商或制造商应提供备品备件，保证用户应急所需。使用的维修零配件应为原厂配件，未经用户同意不得使用非原厂配件。

三、报价要求

报价须为人民币报价，包括完成本项目所需的货物及货物运输、安装、人工、税费等所有费用。因成交供应商自身原因造成漏报、少报皆由其自行承担责任，采购人不再补偿。

四、付款方式

验收合格后，成交供应商向采购人提供增值税普通（或专用）发票，采购人向成交供应商支付合同全款。

五、知识产权及保密要求

1.供应商应当保证其有关履行本合同的任何行为不会侵犯任何第三方的知识产权。本项合同全部或任何部分的相关知识产权，包括相关权益，均归采购人所有。采购人将拥有本协议项目下所有成果的完整知识产权。如果第三方提出侵权指控，供应商应承担由此而引起的一切法律责任和费用。
注：（若涉及软件开发等服务类项目知识产权的，知识产权归采购人所有）。

六、培训

成交供应商须提供对设备的操作培训，使相关使用人员能够正常操作相关设备。

七、其他

（一）供应商必须在响应文件中对以上条款和服务承诺明确列出，承诺内容必须达到本篇及其他条款要求。

（二）其他未尽事宜由供需双方在采购合同中详细约定。


