1. Iepirkuma identifikācijas numurs

OSI-I/2008-101
2. Pasūtītājs

	Pasūtītāja nosaukums
	Latvijas Organiskās sintēzes institūts

	Adrese
	Aizkraukles iela 21, Rīga, LV -1006, Latvija

	Reģ. Nr.
	LV90002111653

	Konta Nr. bankā
	LV41UNLA0001001609845

	Kontaktpersona
	Natālija Hofmane

	Tālruņa Nr.
	+371 7553266

	Faksa Nr.
	+371 7550338

	e-pasta adrese
	hofman@osi.lv


	Darba laiks
	No 9.00 līdz 17.00


Piedāvājumu iesniegšanas un atvēršanas vieta

3.1. Piedāvājumi iesniedzami līdz 2008.gada 04.decembrim plkst. 10:00 Latvijas Organiskās sintēzes institūtā, Aizkraukles ielā 21, 245. kab.

3.2. Pretendenti tehniskās specifikācijas var saņemt līdz 2008.gada 04.decembrim darba dienās, no plkst. 915 līdz 1100  pa e-pastu hofman@osi.lv.

3.3. Iepirkuma izpildes termiņš un laiks – p.1- līdz  15.12.2008, p.2.līdz 31.12.2008.  
3.4. Cenu piedāvājums – Cena jānorāda bez PVN.  
Tehniskā specifikācija
1.Programmatūra farmakoforu modelēšanas pielietojumiem
Latvijas Organiskās Sintēzes Institūts gatavojas iegādāties papildus licenci farmakoforu modelēšanas programmatūrai .

Piegadātai programmatūrai jāizpilda sekojošus nosacījumum.

1. Programmatūrai jāprot izpildīt farmakoforu modelēšanu un datubāzes skrīningu.

2. Programmatūrai jāprot izveidot farmakoforus no receptora struktūras.

3. Programmatūrai jāprot izmantot farmakoforus ar SMARTS paraugiem un definēt jaunus farmakoforus.

4. Programmatūrai jāprot definēt izslēdzošos tilpumus telpas apgabaliem, kas varētu būt aizņemti ar receptoru.

5. Programmatūrai jāprot izveidot un saglabāt multikonformēru datubāzes vai ekstrahēt hitus no pilnīgi sagatavotam datubāzem.

6. Programmatūrai jābūt savietojamai ar grafisko inferfeisu MAESTRO un OSI esošajiem Schrödinger programmu paketes moduļiem.

Piedavājumam jasatur programmatūras lietošanas licence uz 48 mēnešiem, servisa pakalpojumi pa telefonu vai E-pastu uz 48 mēnešiem un bezmaksas programmatūras atjauninājumu piegāde 48 mēnešu laikā.

Sagaidāmais instalēšanas datums:, 2008. gada 15. decembris.

 2. Molekulārās modelēšanas programmatūra

Paredzēts iegādāties vienu servera licences pagarinājumu molekulārās modelēšanas programmatūrai.

Programmatūrai jānodrošina vismaz sekojoša funkcionalitāte:

1. Liganda – receptora savietošana.

2. Ātrdarbīga virtuālā skrīninga funkcija.

3. Molekulu bibliotēku skrīnings pēc 3-D struktūras fragmentiem

4. Deskriptoru izmantošanas iespēja virtuālajā skrīningā ieskaitot molekulu fizikālās īpašības (vismaz logp un molmasa), struktūras fragmentus, bioloģiskās aktivitātes datus; jābūt iespējai veidot jaunus deskriptorus

5. Grafiska molekulu virsmu kartēšanas funkcija

6. Iespēja iteratīvā ceļā modelēt receptora aktīvo centru, izmantojot zināmu ligandu bioloģiskās aktivitātes datus

7. Jābūt iekļautam interfeisam ar populārākajām ab initio un pusempīriskajām kvantu ķīmijas aprēķinu metodēm (GAMESS, Gaussian, ADF, MOPAC, MOPAC 2007); aprēķinu parametru fiksēšanai jābūt iespējai izmantot grafisku interfeisu, rezultātu atspoguļošanai jābūt iespējamai elektronu blīvumu sadalījuma formā, molekulāro orbitāļu veidā un enerģijas līmeņu diagrammas veidā

Piedāvājumam jāsatur programmatūras lietošanas licence un programmatūras modernizāciju (upgrade) bezmaksas piegāde 12 mēnešu periodā no līguma noslēgšanas brīža

Piegādes un uzstādīšanas termiņš:
2008. gada 31. decembris.

