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EGEE GRID UTOCi NA PTACi CHRIPKU

V dubnu bylo v rdmci spoluprace asijskych a evropskych laboratofi
analyzovano 300 000 moznych komponent I&€Civ s moznym vlivem na
virus ptaci chfipky, H5N1, a to s vyuZzitim gridové infrastruktury EGEE.
Cilem bylo nalézt potencialni slouceniny, které inhibuji aktivity enzymu
na povrchu chfipkového viru, tzv. neuramidazy, podtyp N1. VyuZiti gridu
k urCeni nejslibnéjsich voditek pro biologické testy mohlo zrychlit proces
vyvoje léku proti chfipkovému viru.

Jednim z cilu stavajicich 1éCiv, ktera jsou dnes na trhu dostupna, je
virova neuramidaza, enzym pomahajici viru $ifit se a infikovat dalsi
buriky. Protoze je v8ak znamo, Ze z tohoto proteinu se v pfipadé zatéze
léCivem vyviji varianty, odolnost vici IéEebnym pfipravkim je zvlasté
vyznamna pravé v pfipadé chfipkové pandemie.

Problémem, s nimZ se snazi vyporadat aplikace k vyvoiji Iéku na
pocitaCové bazi (in silico), je identifikace téch molekul, které se dokazou
uchytit na aktivnich mistech viru a inhibovat tak jeho €innost. Za ucelem
studia vlivu mutaci v malém méfitku na rezistivitu vaci Iékam bylo
analyzovano velké mnozstvi sloucenin ve vztahu ke stejnému
neuramidazovému cili s raznymi, mirné odliSnymi strukturami. Pomoci
vysledkl pocitaCové analyzy mohou vyzkumnici pfedpovédét, které
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neuramidaz v pfipadé mutaci.

Proces objevovani Iéku je tak diky projektu EGEE a s nim spojenym
vypocetnim infrastrukturdm na bazi technologie gridi zna¢né urychlen.
Pfi analyze spojeni 300 000 sloucenin a 8 raznych cilovych struktur
neuramidaz chfipkového viru A bylo v dubnu vyuZzivano 2 000 pocitaci
po dobu 4 tydna — jde o ekvivalent 100 let vypoctd na jediném pocitadi.
Dosud vzniklo vice nez 60 000 vystupnich soubor( s datovym objemem
600 GB, které byly uloZzeny v relaéni databazi. Nyni probiha identifikace
potencialnich IéCivych slou€enin vzhledem k viru ptaci chfipky a jejich
klasifikace podle vazebnych energii spojenych modeld.

-3 pomoci vysokorychlostnich vypoc&etnich systému a schopnosti
gridové technologie zpracovat obrovské mnozstvi dat Ize velmi rychle
analyzovat a studovat mozné komponenty I&Civ prostfednictvim
dostupnych aplikaci pro pocitacové modelovani,” fika Ying-Ta Wu,
biolog z centra pro genomicky vyzkum Genomics Research Center of
the Academia Sinica. ,Farmaceuticti chemikové tak budou mit vice
¢asu a budou moci Iépe reagovat na okamzité hrozby velkého rozsahu.
Navic mizeme soustredit své biologické laboratorni rozbory na ty
slozky, které vypadaji nejslibnéji — na ty, od nichz o¢ekavame nejvétsi
vliv.*

»1emito vysledky grid demonstruje, ze jde o mocny a spolehlivy

prostfedek pro védce, ktery v oblasti vyzkumu otevira nové moznosti a
vylepSuje stavajici metody,” prohlasila Viviane Redingova, komisarka
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Evropské unie pro informacni spoleénost a média. ,Velmi mé tési, ze
hlavni gridova infrastruktura v Evropé pfispiva k feSeni aktualnich a
socialné vyznamnych problém, jako je ptaci chfipka.”

Vyuzitim zku$enosti ziskanych jiz dfive pfi zpracovani dat v pfipadé
malarie byl pocitatovy proces na bazi gridové technologie
implementovan za méné nez jeden mésic na tfech raznych gridovych
infrastrukturach: AuverGrid, EGEE a TWGrid. Vznika tak cesta pro
sluzbu virtualni analyzy léciv ve velkém méfitku. Valna vétsina vypoctu
probih& na platformé WISDOM. Mimoto byl pfi FeSeni daného problému
vyuzit i mensi aplikaéni systém nazvany DIANE, ktery slouZil k realizaci
zlomku celkového rozsahu €innosti s proménlivym objemem a dovolil
efektivni integraci a vyuziti vypocetnich prostfedkud. DalSi obtizny Ukol
zpracovani dat v pfipadé nékolika cill pfedstavovanych opomijenymi
chorobami probéhne na podzim roku 2006 v ramci projektu WISDOM.

Tato aplikace hledani 1éku proti viru ptaci chfipky byla realizovana
spole¢nymi silami nasledujicich instituci: Genomics Research Center,
Academia Sinica, Tchaj-wan; Academia Sinica Grid Computing Team,
Tchaj-wan; Corpuscular Physics Laboratory of Clermont-Ferrand,
CNRS/IN2P3, Francie; Institute for Biomedical Technologies, CNR,
Italie. Spoluprace byla navazana s projektem EGEE, regionalnim
gridem AuverGrid v Auvergne a gridem TWGrid. Prace probihaly ve
spolupréci se siti Network of Excellence EMBRACE a s projektem
BiolnfoGrid.

Poznamka editorum:

1. Kvuli zrychleni procesu vyvoje novych I1éka a sniZzeni nakladu na
tento vyvoj vyuzivaji védci algoritmy, které simuluji spojovani latek
realizované na pocitacich (in silico), jejichz ukolem je stanovit
pravdépodobnost, ze potencialni €Ky se uchyti na cilovém proteinu.
PocitaCové analyza tak muze urychlit objevovani novych u€innych
inhibitort, protoze minimalizuje neproduktivni pfistup metodou
pokus-omyl v laboratornich podminkéach.

2. Méate-li zdjem o vice informaci o aplikaci hledani Iéku na virus ptaci
chfipky, kontaktujte prosim pana Ying-Ta Wu (GRC, Academia
Sinica), e-mail: ywu@gate.sinica.edu.tw.

3. Mate-li zdjem o vice informaci o projektu WISDOM (,wide in silico
docking against malaria®“), navstivte prosim stranky http://wisdom.eu-
egee.fr/ nebo kontaktujte Nicolase Jacqa (CNRS/IN2P3), e-mail:
jacq@clermont.in2p3.fr.

4. Méate-li zdjem o vice informaci o projektu Enabling Grids for E-
sciencEk (EGEE), navstivte prosim stranky http://www.eu-egee.org/
nebo kontaktujte Hannelore Hammerleovou (CERN), referenta pro
externi vztahy projektu EGEE, tel.: +41 22 767 4176 nebo e-mail:
hannelore.hammerle@cern.ch.
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5. Mate-li zdjem o vice informaci o laboratofi Corpuscular Physics
Laboratory of Clermont-Ferrand, CNRS/IN2P3, navstivte prosim
stranky http://clrwww.in2p3.fr/.

6. Mate-li zajem o vice informaci o centru Genomics Research Center
of Academia Sinica, Tchaj-wan, navstivte prosim stranky
http://www.genomics.sinica.edu.tw/.

7. Mate-li zajem o vice informaci o tymu Academia Sinica Grid
Computing Team (ASGC), Tchaj-wan, navstivte prosim stranky
http://www.twgrid.org/.

8. Mate-li zjem o vice informaci o institutu Institute for Biomedical
Technologies, CNR, Italie, navstivte prosim stranky
http://www.itb.cnr.it/.

9. Mate-li zajem o vice informaci o gridu AuverGrid, navstivte prosim
stranky http://www.auvergrid.fr/.

10.Méte-li zajem o vice informaci o siti EMBRACE, navstivte prosim
stranky http://www.embracegrid.info.

11.Mate-li zajem o vice informaci o projektu Bioinformatics Grid
Application for life science (BioinfoGRID) project, navstivte prosim
stranky http://www.itb.cnr.it/bioinfogrid.
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