

[image: ]
分子动力学结合计算服务订单
订单编号： __  ______ 下单日期： _    __年___ _月__  __日	

客户信息                                                                            ☐不选  ☒ 选中
	单位名称：
	单位地址：

	订购人：
	课题负责人：

	订购人电话：
	订购人邮箱：：

	发票抬头：
	[bookmark: OLE_LINK1][bookmark: OLE_LINK5][bookmark: OLE_LINK6]付款方式：☐ 预付全款  ☐预付50%+项目完成付尾款

	开票名目：
	返样地址：

	其它说明：


[bookmark: _Hlk238130172]项目信息选择
	[bookmark: _Hlk239236500]分析类别
	客户提供（根据内容以附件形式提供）

	☐ 分子对接服务
	受体结构（PDB ID 或 结构文件）
配体结构（SMILES/PDB/Mol2）
活性口袋信息（如有），附件提供

	☐ 虚拟筛选
	1.受体文件（必选）：蛋白质PDB文件（需包含完整氨基酸序列）或UniProt ID/PDB ID 如信息未知需说明物种（如Human/Mouse）
2.配体文件（必选）：SDF/PDB格式文件，或提供SMILES字符串
3.对接需求（可选☐）：明确的结合口袋中心坐标及盒子尺寸或已知活性位点信息
4.参考抑制剂信息（如有）：                      
5.计算要求（可选）             
6.对接模式数量（默认9个），其它           
7.详尽程度（默认8），其它            

	☐ 分子动力学模拟
	初始结构（对接结果或实验结构）
模拟时长需求（ns级别）
关注区域（如活性位点、loop区）

	☐ 结合自由能分析
（MM‑PBSA / MM‑GBSA）
	复合物结构
动力学轨迹（可单独提供或由我们模拟）
关注残基列表（可选）

	☐ 综合打包分析服务
	科学问题背景
目标蛋白/配体信息
突变位点或候选物列表（如有）

	☐ 其他生信定制分析
	


提供数据结果
1. 对接最优构象 PDB/SDF 文件、打分表；
2. 相互作用分析：氢键、疏水作用、盐桥、2D 相互作用图；
3. MD 轨迹文件、RMSD/RMSF 等分析图表；
4. 结合自由能计算结果表格；
5. 完整结题分析报告（含方法描述，可用于论文方法部分）；
6. 原始脚本、参数记录；
7. 其它未尽事情可以邮件或电话沟通。
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曜源生物科技（上海）有限公司 地址：上海市松江区文翔东路58号14幢4-6层 邮箱：service@primerna.com

Primerna Biochem Technology Biotechnology Co., Ltd. 网址：https://www.primerna.com     电话：021-61601695


