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需

项目摘要

• 项目目标：协助客户推测给定条件下银离子的存在形式和形成过程

• 研究对象：Ag+、Fe3+、Cl– 和 DMSO 溶液体系（1M 的FeCl3 溶于 DMSO 溶液中，
体系无水，常温常压）

• 输出形式：反应方程式、自由能数据、分子结构和结构图

计算方案与价格（Method & Pricing）

ID 工作包内容 交付物 费用

M1 分析（不限于）如下活性物质破坏细胞壁的机理和
能量势垒：

• 臭氧破坏细胞壁的机理和能量势垒。

• 过氧化氢破坏细胞壁的机理和能量势垒。

• 单线态氧破坏细胞壁的机理和能量势垒。

• 羟基自由基破坏细胞壁的机理和能量势垒。

• 激发态氧原子破坏细胞壁的机理和能量势垒。

• 各种活性物质产生的表观能量势垒。

反应机理和过渡态
能量相关的分子结
构和自由能数据。

￥5500.00
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ID 工作包内容 交付物 费用

M2 分析（不限于）如下活性物质破坏相应蛋白某些氨
基酸残基的机理和能量势垒：

• 臭氧破坏相应蛋白的机理和能量势垒。

• 过氧化氢破坏相应蛋白的机理和能量势垒。

• 单线态氧破坏相应蛋白的机理和能量势垒。

• 羟基自由基破坏相应蛋白的机理和能量势垒。

• 激发态氧原子破坏相应蛋白的机理和能量势垒。

• 各种活性物质产生的表观能量势垒。

反应机理和过渡态
能量相关的分子结
构和自由能数据。

￥5500.00

M3 分析（不限于）如下活性物质破坏多酚类物质的机
理和能量势垒：

• 臭氧破坏相应多酚类化合物的机理和能量势垒。

• 过氧化氢破坏相应多酚类化合物的机理和能量
势垒。

• 单线态氧破坏相应多酚类化合物的机理和能量
势垒。

• 羟基自由基破坏相应多酚类化合物的机理和能
量势垒。

• 激发态氧原子破坏相应多酚类化合物的机理和
能量势垒。

• 各种活性物质产生的表观能量势垒。

反应机理和过渡态
能量相关的分子结
构和自由能数据。

￥5500.00

M4 构建（偏）微分方程（组）：
• 构建因为细胞壁被破坏速率引发的多酚类物质
释放（扩散）速率方程。

• 构建因为蛋白的某个或数个氨基酸残基被破坏
速率引发的多酚类物质无法被结合（释放）速率
方程。

• 构建多酚类物质被破坏速率导致的其浓度降低
速率方程。

（偏）微分方程组。 ￥3000.00

M5 求解上述方程组，从而获得活性粒子的浓度与多酚
类物质浓度之间的关系。

（偏）微分方程组的
解及相应的浓度关
系二维图。

￥3000.00

注：因具体情况的复杂性，实际计算过程可能有所调整。
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费用汇总

项目费用（CNY）

价税合计（折前，含税） ￥22500.00
项目金额（折前，未税） ￥22277.23
税额（折前，1%） ￥222.77

优惠折扣（含税） -￥1000.00
优惠折扣（未税） -￥990.10
优惠折扣（税额） -￥9.90

折后金额（未税） ￥21287.13
折后税额（1%） ￥212.87
价税合计（折后，含税） ￥21500.00

范围与假设（Scope & Assumptions)

服务范围包含

• 模型建立与参数化（在可行范围内；必要时给出替代方案/风险提示）。

• 计算执行与质量控制：收敛/稳定性检查、异常排查与记录。

• 常规分析与结论输出：图表、对比表格、关键相互作用解释、作图原始数据。

• 可复现交付：关键输入、参数、脚本、软件版本/随机种子说明（如适用）。

不包含（如需可另行报价）

• 实验验证、样品制备、第三方数据库/商业软件额外授权费用。

• 超出约定范围的新增体系、显著增加的模拟时长或更高精度方法（如 FEP/TI/大规
模 DFT 扫描）。

• 因客户提供结构/信息缺失导致的重大返工（将先评估影响并沟通调整）。

• 基于个人审美偏好的定制化风格调整及多轮修改（适用标准套餐）。

商务条款（Commercial Terms)

付款与交付

• 付款方式：30% 预付款，70% 交付后支付

• 交付方式：最终统一交付

• 报价有效期：15 天（自 2026-01-28 起）
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保密与知识产权

• 保密：双方可签署 NDA；项目数据与结果仅用于约定用途。

• 结果归属：交付报告与数据按合同约定归属；方法/脚本通用框架保留我方署名与复
用权。

• 免责声明：计算结果受模型假设与参数影响，建议结合实验验证；我们将如实呈现
不确定性与局限性。

收款信息

收款单位 上海宇际互影科技服务有限公司
开户行 中国工商银行股份有限公司上海市中科路支行
账号 1001145709000112021

签署确认

供应商（我方） 客户（贵方）

公司：上海宇际互影科技服务有限公司 公司：内蒙古科技大学
代表：高广娟 代表：
日期：2026-01-28 日期：
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