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EGEE GRID KUS GRIBINE SALDIRIYOR

Nisan ayl boyunca, Asya ve Avrupa laboratuarlan igbirligi, EGEE Grid
altyapisini kullanarak kus gribi virisi H5N1’e karsi 300,000 olasi ilag bilesenini
analiz etti. Amag, N1 tipi kus gribi virsiinin ylzeyindeki, neuraminidase adli
enzimin faaliyetlerine engel olabilen potansiyel bilesenlerin bulunmasiydi.
Biyolojik testler icin en ¢ok gelecek vaat eden yol gbéstericilerin tanimlanmasi
amaciyla Grid’ in kullanilmasi kus gribi virlisiine kars! ilaglarin gelistiriimesi
surecini hizlandirabilirdi.

Gunimizdeki mevcut ilaglarin hedeflerinden birisi virlisiin hizla cogalmasina ve
daha fazla hicreye bulagsmasina yardimci olan bir viral neuraminidase
enzimidir. Bilindigi gibi bu protein ilag stresi altinda farkli degiskinlere
dénlsebilmektedir ve bu direng evrensel kus gribi salgini durumunda baslica
endise odagi haline gelmektedir

In silico ilacinin kesfedilmesi uygulamalarindaki glglik, virlstn aktif bélgelerine
ulasarak onun faaliyetlerini engelleyebilecek molekiillerin teshis edilmesidir.
Klguk olcekli genetik degisimlerin ilag direnci Uzerindeki etkisini incelemek
amaciyla, ayni fakat birbirleri arasinda ¢ok az farkhliklar bulunan ¢esitli yapilara
sahip neuraminidase hedefine karsi genis bir bilesenler kimesi
g6zlemlenmistir. In  silico gbzlemlemesinden elde edilen sonuglarla,
arastirmacilar genetik degisim durumunda aktif neuraminidases’i engellemede
en etkili olacak bilesenleri ve kimyasal parcaciklari tahmin edebilirler.

ilacin kesfedilmesi siireci EGEE ve iligkili hesaplama Grid altyapilarinin
kullaniimasiyla blylk o6lgiide hizlandiriimis durumdadir. 8 farkh Grip A
neuraminidases hedef yapisina karsi 300,000 bilesenin havuza sokulmasi
amaciyla Nisan’da 4 hafta boyunca 2000 bilgisayar kullanildi ki bu tek bir
bilgisayarda 100 yila esittir. 600 Gigabytes islem hacmine sahip 60000°den
fazla ¢ikti dosyasi yaratildi ve bunlar iligkisel veritabaninda saklandi. Kus
gribine karsi potansiyel ila¢ bilesenleri su anda teshis edilmekte ve havuza
alinan modellerin baglayici enerjilerine gére siralanmaktadir.

Academia Sinica’ nin Taipei’daki Genomics Arastirma Merkezi’ nde bir biyolog
olan Ying-Ta Wu sdyle sdylemistir: “ Grid’ in yiksek hizda hesaplama ve ¢ok
sayida veri yonetimi olanaklarinin yardimiyla, olasi ilag bilesenleri mevcut
bilgisayarli modelleme uygulamalariyla ¢ok c¢abuk gbézlemlenebilmekte ve
incelenebilmektedir.” Bu tibbi kimyagerlerin zamanlarini ani, biylk &lcekli
tehditlere karsi daha iyi cevap verebilmeleri igin serbest birakmaktadir. Ayrica,
laboratuardaki biyolojik ¢ézumleme Orneklerimizi en ¢ok gelecek vaat eden
bilesenler Gizerine yogunlagtirabiliriz.

Bilgi, toplum ve medyadan sorumlu Avrupa Komisyonu Uyesi Viviane Reding
soyle sdyledi: “ Bu sonuglarla, Grid yeni arastirma olanaklari acarak ve mevcut
metotlari gelistirerek bilim adamlari igin gl¢li ve givenilir bir kaynak oldugunu
gostermistir. Avrupa Grid altyapisinin, kus gribi gibi giincel ve sosyal agidan
6nemli problemlerin ¢dzimine katkida bulundugunu gdérmekten g¢ok
minnettarim.”
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Grid, sitma hakkinda elde edilen onceki verilerden yararlanarak, in silico
sUrecinin bir aydan kisa bir siirede Ug farkl grid altyapisinda(AuverGrid, EGEE,
ve TWGrid) uygulanmasini sagladi ve bu blyik élgekli sanal ilag gdzlemleme
hizmeti i¢in bir yol agti. Hesaplamanin ¢odu WISDOM platformunda
yapilimaktadir ve bu micadelede buna ek olarak DIANE denilen bir hafif agirlikh
uygulama cercevesi kabul edildi. DIANE, hesaplama kaynaklarinin verimli
entegrasyonu ve kullanimini saglamak igin toplam faaliyetin blydk bir kismini
gerceklestirmek icin kullanildi. ihmal edilen hastaliklarin gesitli hedeflerine kars!
bir sonraki WISDOM verisi miicadelesi 2006 sonbaharinda gerceklesecek.

Kus gribine karsi bu ilag kesiflerinin uygulanmasi stratejisi Genomics Research
Center, Academia Sinica, Tayvan; Academia Sinica Grid Computing Team,
Tayvan; Corpuscular Physics Laboratory of Clermont-Ferrand, CNRS/IN2P3,
Fransa; EGEE projesinin, Auvergne’'deki bolegesel grid olan AuverGrid’in ve
TWGrid'in isbirligi ile Institute for Biomedical Technologies, CNR, italya
tarafindan birlikte tertiplenmistir. Bu is EMBRACE aginin ve BiolnfoGrid
projesinin isbirligi ile gerceklestirildi.

Yayimcilar icin notlar:

1. Yeniilaglarin gelistiriimesini hizlandirmak ve maliyetleri diisirmek igin,
arastirmacilar in silico algoritmasini kullanirlar ve potansiyel ilacin hedef proteine etki
etme olasihgini hesaplarlar. In silico ilag gézlemlemesi laboratuarlardaki verimsiz
deneme-yanilma uygulamalarini minimize ederek yeni ve kuvvetli inhibitdrlerin kesfini
hizlandirabilir.

2. Kus gribi virlistine karsi ilag kesif uygulamalari hakkinda daha fazla bilgi igin Iitfen
irtibata geciniz: Ying-Ta Wu (GRC, Academia Sinica), email: ywu@gate.sinica.edu.tw
3.  WISDOM (wide in silico docking against malaria) hakkinda daha fazla bilgi igin
lGtfen http://wisdom.eu-egee.fr/ sitesini ziyaret ediniz ya da Nicolas Jacq
(CNRS/IN2P3), email: jacg@clermont.in2p3.fr. ile irtibata geginiz.

4. Enabling Grids for E-sciencE (EGEE) projesi hakkinda daha fazla bilgi igin lttfen
http://www.eu-egee.org/ sitesini ziyaret ediniz ya da Hannelore Hammerle (CERN),
EGEE External Relations Officer, telefon: +41 22 767 4176 ya da email:
hannelore.hammerle@cern.ch ile irtibata geginiz.

5. DIANE (Distributed Analysis Environment) hakkinda daha fazla bilgi igin lGtfen
bakiniz: http://cern.ch/diane/

6. Corpuscular Physics Laboratory of Clermont-Ferrand, CNRS/IN2P3 hakkinda
daha fazla bilgi icin Iitfen bakiniz:http://clrwww.in2p3.fr/

7. Genomics Research Center of Academia Sinica, Tayvan hakkinda daha fazla bilgi
icin l0tfen bakiniz: http://www.genomics.sinica.edu.tw/

8. Academia Sinica Grid Computing Team (ASGC), Tayvan hakkinda daha fazla bilgi
icin l0tfen bakiniz: http://www.twgrid.org/

9. Institute for Biomedical Technologies, CNR, italya hakkinda daha fazla bilgi igin
[tfen bakiniz: http://www.itb.cnr.it/

10. AuverGrid hakkinda daha fazla bilgi icin litfen bakiniz: http://www.auvergrid.fr/
11. EMBRACE, hakkinda daha fazla bilgi i¢in lutfen bakiniz:
http://www.embracegrid.info

12. Canli organizmalar bilim dal projesi igin bir uygulama olan Bioinformatics Grid
(BioinfoGRID) hakkinda daha fazla bilgi igin litfen bakiniz:
http://www.itb.cnr.it/bioinfogrid
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