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H Yπολογιστική Yποδοµή EGEE ενισχύει τις προσπάθειες για 

αντιµετώπιση της ΓΡΙΠΗΣ ΤΩΝ ΠΤΗΝΩΝ 

 

Κατά τη διάρκεια του Απρίλη, µια συνεργασία Ασιατικών και 
Ευρωπαϊκών επιστηµονικών εργαστηρίων ανέλυσε 300,000 συστατικά 
τα οποία θα µπορούσαν να χρησιµοποιηθούν στην παρασκευή 
φαρµακευτικού σκευάσµατος κατά του ιού της γρίπης των πτηνών 
H5N1, κάνοντας χρήση της ευρωπαϊκής υποδοµής Yπολογιστικού 
Πλέγµατος EGEE. Στόχος ήταν να βρεθούν χηµικές ενώσεις που να 
µπορούν να εµποδίσουν τη δράση ενός ενζύµου στην επιφάνεια του ιού 
της γρίπης, της λεγόµενης νευραµινιδάσης (neuraminidase) µε υπότυπο 
Ν1. Η χρήση του Πλέγµατος για την αναγνώριση των πιο υποσχόµενων 
σκευασµάτων για βιολογικές δοκιµές θα µπορούσε να επιταχύνει την 
διαδικασία ανάπτυξης φαρµάκων εναντίον του ιού της γρίπης. 
 
Ένας από τους στόχους των φαρµάκων που κυκλοφορούν  είναι η ιική 
νευραµινιδάση, ένα ένζυµο που βοηθά τον ιό να επεκτείνεται και να 
µολύνει περισσότερα κύτταρα. Λόγω του ότι αυτή η πρωτεΐνη έχει την 
ικανότητα να εξελίσσεται σε διαφορετικούς τύπους όταν βρεθεί κάτω 
από φαρµακολογικό στρες, η αντοχή του ιού σε ενδεχόµενη 
φαρµακευτική αγωγή δηµιουργεί ανησυχίες σε περίπτωση πανδηµίας. 
 
Η πρόκληση της εφαρµογής ανακάλυψης φαρµάκων µε τη µέθοδο in 
silico έγκειται στον προσδιορισµό των µορίων που µπορούν να 
συνδεθούν στις ενεργές πλευρές του ιού έτσι ώστε να εµποδίσουν τη 
δράση του. Για τη µελέτη των επιπτώσεων τις οποίες επιφέρουν µικρής 
κλίµακας µεταλλάξεις στην αντοχή έναντι των φαρµάκων και την 
επιλογή των καταλληλότερων παρασκευασµάτων, ένα µεγάλο σύνολο 
χηµικών ενώσεων δοκιµάστηκαν έναντι της νευραµινιδάσης µε µικρές 
διαφορές στην µοριακή δοµή. Με τα αποτελέσµατα που λήφθηκαν από 
τη διαδικασία αυτή (in silico screening), οι ερευνητές είναι σε θέση να 
προβλέψουν ποια παρασκευάσµατα και χηµικές ενώσεις είναι πιο 
αποτελεσµατικά για την αντιµετώπιση των ενεργών νευραµινιδάσεων 
στις περιπτώσεις µετάλλαξης. 
 
Η διαδικασία ανακάλυψης φαρµάκων επιταχύνεται σηµαντικά µε τη 
χρήση της υποδοµής EGEE, καθώς και άλλων σχετικών υποδοµών 
υπολογιστικών πλεγµάτων. Για την επίδραση 300,000 χηµικών 
ενώσεων σε 8 διαφορετικές δοµές-στόχους της οµάδας Influenza A 
νευραµινιδάση έγινε χρήση 2000 υπολογιστών κατά τη διάρκεια 4 
εβδοµάδων µέσα στον Απρίλιο, το ισοδύναµο 100 χρόνων για ένα µόνο 
υπολογιστή. Παράχθηκαν περισσότερα από 60,000 αρχεία µε συνολικό 
µέγεθος γύρω στα 600 Gigabytes. Πιθανά φαρµακευτικά σκευάσµατα 
για χρήση ενάντια στον ιό της γρίπης των πτηνών αναγνωρίζονται και 
ιεραρχούνται µε βάση την ενέργεια σύνδεσης που προκύπτει από τα 
µοντέλα σύνδεσης των υπό εξέταση βιοχηµικών µερών. 
 
«Με τη βοήθεια των υπολογιστών συστηµάτων υψηλών επιδόσεων και 
της τεράστιας δυνατότητας αποθήκευσης δεδοµένων που παρέχει το 
υπολογιστικό πλέγµα, πιθανά φαρµακευτικά σκευάσµατα µπορούν να 
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επιλεγούν και να µελετηθούν ταχύτατα µε βάση τα ήδη υπάρχοντα 
υπολογιστικά µοντέλα,» λέει ο Ying-Ta Wu, βιολόγος στο Genomics 
Research Centre της Kινεζικής Aκαδηµίας της Ταϊπέι. «Αυτό θα 
αποδεσµεύσει χρόνο για τους χηµικούς οι οποίοι δραστηριοποιούνται 
στην έρευνα και παρασκευή φαρµακευτικών ουσιών, έτσι ώστε να 
µπορούν να ανταποκρίνονται καλύτερα και γρηγορότερα σε άµεσες και 
ευρείας κλίµακας απειλές. Επιπλέον, µπορούµε τώρα να 
συγκεντρώσουµε τις εργαστηριακές βιολογικές µας αναλύσεις στις πιο 
υποσχόµενες χηµικές ενώσεις, αυτές που περιµένουµε ότι θα έχουν το 
πιο σηµαντικό αποτέλεσµα.» 
 
«Τα αποτελέσµατα αυτά δείχνουν στην πράξη ότι η τεχνολογία 
Πλέγµατος αποτελεί σηµαντικό µέσο για τους επιστήµονες, το οποίο 
ανοίγει νέες ερευνητικές κατευθύνσεις και βελτιώνει τις υφιστάµενες 
µεθόδους», δήλωσε η Viviane Reding, η Ευρωπαία επίτροπος της 
Κοινωνίας των Πληροφοριών και των Μέσων Ενηµέρωσης. «Είµαστε 
ευγνώµονες για την συνεισφορά της ευρωπαϊκής ναυαρχίδας στις 
υποδοµές πλέγµατος στην επίλυση σηµαντικών τρεχόντων και 
κοινωνικών προβληµάτων όπως είναι η γρίπη των πτηνών». 
 
 
Εκµεταλλευόµενοι την εµπειρία που αποκτήθηκε στην προηγούµενη 
εφαρµογή που αφορούσε έρευνα σχετική µε την ελονοσία, η πλεγµατική 
διαδικασία in silico υλοποιήθηκε σε λιγότερο από ένα µήνα σε τρεις 
διαφορετικές υποδοµές πλέγµατος: στο AuverGrid, στο EGEE, και στο 
TWGrid, ανοίγοντας το δρόµο για µια ευρείας κλίµακας υπηρεσία 
παροχής εικονικού ελέγχου και επιλογής φαρµάκων. Η πλειονότητα των 
υπολογισµών έγινε στην πλατφόρµα WISDOM. Επιπλέον, στην όλη 
διαδικασία υιοθετήθηκε το µη-απαιτητικό (σε όρους δέσµευσης πόρων) 
πλαίσιο εφαρµογών DIANE, το οποίο και χρησιµοποιήθηκε στην 
εκτέλεση ενός σηµαντικού µέρους της συνολικής δραστηριότητας, µε 
στόχο την αποτελεσµατικότερη χρήση και ενοποίηση των 
υπολογιστικών πόρων. Αξίζει να σηµειώσουµε εδώ ότι το επόµενο 
WISDOM data challenge κατά των παραµεληµένων ασθενειών θα λάβει 
χώρα το Φθινόπωρο του 2006. 
 
Αυτή η εφαρµογή ανακάλυψης φαρµάκων κατά της γρίπης των πτηνών 
αναπτύχθηκε από τους εξής συνεργάτες: Genomics Research Center, 
Academia Sinica, Taiwan. Academia Sinica Grid Computing Team, 
Taiwan. Corpuscular Physics Laboratory, Clermont-Ferrand, 
CNRS/IN2P3, Γαλλία. Institute for Biomedical Technologies, CNR, 
Ιταλία, σε συνεργασία µε το πρόγραµµα EGEE, το AuverGrid regional 
grid στην Αβέρνη, και το TWGrid. 
 
Το Πανεπιστήµιο Κύπρου στηρίζει την πλεγµατική εφαρµογή κατά της 
γρίπης των πτηνών µέσω της υποδοµής CyGrid, µε τη διάθεση 
συνεχούς υπολογιστικής ισχύος 16-24 επεξεργαστών και 150GB 
αποθηκευτικού χώρου καθ’ όλη τη διάρκεια της έρευνας (Απρίλιος-
Μάιος 2006). Για περισσότερες πληροφορίες όσο αφορά την στήριξη 
αυτής της εφαρµογής από το Πανεπιστήµιο Κύπρου, αλλά και 
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γενικότερες πληροφορίες για το υπολογιστικό πλέγµα στην Κύπρο και 
για το Ευρωπαϊκό πρόγραµµα EGEE, οι ενδιαφερόµενοι µπορούν να 
ανατρέξουν στην ιστοσελίδα http://cygrid.org.cy. 
 
Για περισσότερες πληροφορίες σχετικά µε την εφαρµογή ανακάλυψης 
φαρµάκων κατά του ιού της γρίπης των πτηνών, παρακαλώ όπως 
επικοινωνήσετε µε τον Ying-Ta Wu (GRC, Academia Sinica), e-mail: 
ywu@gate.sinica.edu.tw. Για πληροφορίες σχετικά µε την εφαρµογή 
WISDOM (wide in silico docking against malaria), οι ενδιαφερόµενοι 
µπορούν να ανατρέξουν στην ιστοσελίδα http://wisdom.eu-egee.fr ή να 
επικοινωνήσουν µε τον υπεύθυνο της εφαρµογής, Nicolas Jacq (CNRS, 
IN2P3), e-mail: jacq@clermont.in2p3.fr. 
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