全自动等温滴定微量热仪（Auto ITC）技术要求

1、 采购内容01—全自动等温滴定微量热仪（Auto ITC）
（一）设备信息
1.设备名称：全自动等温滴定微量热仪（Auto ITC）
2.数量：1套
（二）用途、功能和参数要求
1.用途要求
全自动等温滴定量热仪（Auto ITC）主要用于精确测定蛋白质与药物分子间的相互作用，不需要荧光标记或者偶联，被广泛认为是确认分子间相互作用的“金标准”技术。通过对热量的测定，等温滴定微量热仪可以准确表征样品分子与配体(结合研究)或基体(动力学研究)的相互作用，精确地得到结合常数（KB/KD）、反应化学计量比（N）、熵变（ΔS）和焓变（ΔH），在单次实验中即可提供一整套有关分子相互作用的完整信息，是生物技术药物研究和教学中的必备仪器。
2. [bookmark: OLE_LINK29]功能要求：
研究大小分子间互作、主-客体相互作用、应用范围包括：分子识别体系的主体、客体、小分子、蛋白、酶、抗体、核酸、脂类及其他分子之间的相互作用特征鉴定，同时也可以针对靶点分子进行筛药研究、新型高分子材料载体等理论教学过程中可以深入探究原理和机制，提供更多样化的研究手段和更丰富的信息。
（二）技术参数要求
1. 主机
1.1 量热模式：功率补偿方式；
1.2 噪音水平：None 反馈模式下不高于0.15 μcal/s (不高于0.63 nW)；
1.3 温控范围：2℃-80℃；
1.4 响应时间：≤10秒；
1.5 样品池材质：哈斯特洛镍合金；硬币状，固定式；
1.6 最高搅拌速率：1500 转/分钟 ；
1.7 滴定注射器体积：≤40 μl，滴定及搅拌一体化设计；
1.8 最小注射体积：≤0.1 μl；
1.9 样品池体积： ≤200 μl；
1.10 样品实际消耗量：≤370ul；
1.11 快速温度平衡时间：不高于6min；
1.12 热信号响应模式： 根据不同的实验和样品要求，用户可通过控制软件选择三种热信号响应模式： 高反馈、低反馈和被动反馈； 
1.13 一次实验可直接获得数据：KD，ΔH，ΔS，n，[C]cell, [C]Syringe，无需额外计算；
1.14 独立样品池和滴定注射器清洗单元：全自动、不间断完成去垢剂清洗、水清洗、甲醇洗、干燥等步骤；自动完成样品池的清洗；
1.15 软件内置多种控制脚本，≥14种上样及自动清洗模式，样品转移和转移器清洗全部由内置脚本设定，并可以进行自定义编辑。
1.16 清洗液可自动进行正向和反向冲洗。
1.17 具有负压报警和漏液传感器，可及时显示于屏幕。
1.18 软件可进行多种结合模型的实验模拟，包括但不限于单位点结合曲线、双位点结合曲线、竞争性结合曲线、解聚模型曲线和接序结合曲线。
1.19 控制软件具备实时进行仪器维护提醒功能。
1.20 分析软件基于Origin内核算法；具有数据批处理功能；具备自动选择对照数据、自动对照扣减、非主观性基线选择功能；具有图形化数据质量分析和评价功能；
1.21 能够测量并直接分析酶促反应动力学：可直接测量得到Km，Ki和Kcat（Vmax）。
1.22 具有两种酶促反应动力学研究方式：多次滴定实验和单次滴定实验；
1.23 搭配全自动化高通量系统，可以放置4块96孔板或5支50mL样品管；
1.24 样品舱控温范围2°C─6°C；
1.25 可以实现72小时无人值守作业，一次无人值守，即可完成384个样品的分析；
1.26 具备全自动滴定针滴定、自动加样至样品池、自动进行样品转移的功能；
1.27 可以在运行中追加新实验而无需停止队列；
1.28 自动化的实验参数与传统手动ITC的参数设置相似，更容易实现方法转移。
1.29 配置：全自动等温滴定量热仪主机1台、滴定针3套、加样针3套、FPA接头3套、数据分析软件1套。
2. 工作站
2.1 架构：机架式，高度4U。
2.2 CPU：支持Intel双路4th/5th Gen Intel® Xeon®系列处理器 cTDP功耗最大350W。实际配置2颗xeon 5代 CPU：单颗主频≥2.7GHz，核心≥48核，缓存≥260MB。
2.3 内存：支持DDR5 RDIMM内存：支持单条128GB；插槽≥32；频率≥4800MHz；实际配置容量≥1024GB(16*64GB)。
2.4 硬盘：支持前置≥12块3.5”/2.5” SATA/SAS/热拔插硬盘（可扩展4*NVMe U.2）；支持内置≥2 x M.2 NVMe（2280/22110）。实际配置1块 960G SSD系统盘; 1块 3.84T NVME数据库SSD; 1块 7.68T NVME缓存 SSD。
2.5 数据盘：配置≥8 * 20TB 企业级机械硬盘。
2.6 GPU：配置≥8片GPU ，其中单片≥32G显存，≥21760 CUDA核心；GPU功耗≥575W，Tensor核心算力≥ 3352 AI TOPS。
2.7 网络：2 * 光口万兆。
[bookmark: _GoBack]2.8 电源：提供≥ 4个2700W铂金级电源。
2.9 提供并配置计算化学相关软件的一键式安装，3min内完成Amber, Gromacs, OpenMM, PsiCode, XTB, Plumed, PySCF等计算化学软件的快速安装和部署，无需逐一编译安装，简化软件更新和维护。提供软件使用说明或产品彩页等证明文件。
2.10 提供并配置relion任务完成度状态反馈软件，包含主要的二维分类、三维分类、三维精炼等核心任务，并反馈给用户。提供功能截图并描述技术路线。
2.11 动力学模拟软件：设备端部署AmberTools, Lammps, Gromacs, NAMD，Coot，Rosetta，Pymol，VMD，Chimera，ChimeraX等分子动力学软件。
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