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EGEE GRID NAPADA PTICJU GRIPU

Tijekom travnja suradnjom azijskih i europskih laboratorija prou¢eno je
300.000 mogucih sastojaka za lijek protiv virusa pti¢je gripe H5N1 rabedi
EGEE Grid infrastrukturu (splet grozdova kompjutora). Cilj je bio nadi
potencijalne spojeve koji mogu inhibirati djelatnost jednoga povrsinskoga
enzima virusa gripe, tzv. neuraminidaze, podtipa N1. Uporaba Grida za
prepoznavanje najvise obecavajucih bioloskih provjera mogla bi bitno
ubrzati razvoj lijekova protiv virusa gripe.

Jedna je od meta za danas dostupne lijekove viralna neuraminidaza,
enzim koji pomaze virusu da se razmnoZzi i zarazi viSe stanica. Kako je
poznato da ovaj protein razvija ina€ice pod stresom lijekova, u slu¢aju
pandemije gripe otpor na lijekove postaje mogucéi problem.

Izazov aplikacije za otkrivanja lijekova pomocéu kompjutora
prepoznavanje je onih molekula koje se mogu spojiti na djelatna mjesta
virusa kako bi sprijecili njegovo djelovanje. Da bi se proucio utjecaj malih
mutacija na otpornost na lijekove ispitan je veliki skup kemijskih spojeva
na istoj neuraminidazi, ali s raznim blago razli€itim strukturama. Pomocu
rezultata racunarske provjere, istrazivaci mogu predvidjeti koji su spojevi
i kemijski fragmenti najdjelotvorniji u blokiranju djelatnih neuraminidaza u
slu¢aju mutacija.

Postupak otkrivanja lijekova bitno se ubrzava uporabom EGEE i
pridruzenih racunskih Grid infrastruktura. Da bi se ispitalo spajanje
300.000 spojeva na 8 razli€itih ciljanih struktura neuramidaza gripe A,
2000 je kompjutora radilo tijekom 4 tjedana u travnju — ukupno 100
godina rada na jednome kompjutoru. Stvoreno je vise od 60.000 izlaznih
datoteka, ukupnoga opsega 600 gigabaijta, $to je sve pohranjeno u
relacijsku bazu podataka. Moguci lijekovi protiv pti¢je gripe sada se
identificiraju i rangiraju po vezivnoj energiji spojenoga modela.

“Uz pomo¢ visokobrzinskoga raCunarstva i sposobnosti Grida za
rukovanje ogromnim koli¢inama podataka, mogu¢e komponente za lijek
mogu biti ispitane i prouc¢ene veoma brzo pomocu postojecih aplikacija
za kompjutorsko modeliranje”, kaze Ying-Ta Wu, biolog pri
IstraZzivatkome centru za genomiku na tajvanskome institutu Academia
Sinica u Taipeiu. “Ovo ¢e rasteretiti medicinske kemi¢are da mogu bolje
odgovoriti na iznenadne prijetnje Sirokih razmjera. Osim toga mozemo
usredotociti nasa laboratorijska bioloSka istrazivanja na komponente koje
najvise obecavaju, one za koje o¢ekujemo da ¢e imati najviSe uc€inka.”

“S ovim ishodima, Grid se pokazuje mo¢nim i pouzdanim sredstvom za
znanstvenike, otvaraju¢i nove moguénosti u istrazivanju i poboljSavajuci
postojece metode”, kaZze Viviane Reding, europska povjerenica
zaduZena za informacijsko drustvo i medije. “Veoma sam zadovoljna
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videc¢i da vodeca europska Grid infrastruktura pridonosi rjieSavanju
aktualnih drustveno vaznih problema, poput pti¢je gripe.”ﬂ

Iskoristivsi iskustvo ste€eno u prethodnome WISDOM podatkovnome
izazovu o malariji, postupak kompjutorske simulacije uporabom Grida
implementiran je u manje od mjesec dana na tri razli¢ite Grid
infrastrukture: AuverGrid, EGEE i TWGrid, utiru¢i put usluzi virtualnoga
ispitivanja velikih razmjera. Vecina raCunanja obavlja se na WISDOM
platformi; uz to, za ovaj je izazov usvojen i 'lagani aplikacijski okvir' (eng.:
light-weight application framework) DIANE, koji se rabio za obavljanje
poprili€énoga dijela ukupne djelatnosti, kako bi se omogucila djelotvorna
integracija i uporaba kompjutorskih resursa. Slijede¢i WISDOM
podatkovni izazov protiv nekoliko zanemarenih bolesti odrzat ¢e se u
jesen 2006.

Ovu aplikaciju otkrivanja lijekova protiv virusa pti€je gripe zajednicki su
postavili Istrazivacki centar za genomiku, Academia Sinica, Tajvan;
Academia Sinica Skupina za grid racunarstvo, Tajvan: Laboratorij za
Cesti¢nu fiziku, Clermont-Ferrand, CNRS/IN2P3, Francuska; Institut za
biomedicinske tehnologije, CNR, ltalija, u suradnji s EGEE projektom,
regionalnim Gridom AuverGrid u Auvergne, i TWGridom. Ovo
istraZivanje odvijalo se u suradnji s mrezom izvrsnosti EMBRACE i
BiolnfoGrid projektom.

BiljeSke urednicima:

1. Da bi ubrzali i smanijili troSkove proizvodnje novih lijekova, istrazivaci rabe
racunske simulacijske algoritme spajanja molekula da bi izraunali vjerojatnost
spajanja mogucih lijekova s ciljnim proteinom. Kompjutorsko ispitivanje lijekova tako
moze ubrzati otkrivanje novih snaznih inhibitora minimiziranjem neproduktivhoga
pristupa pokuSaja i pogreske u laboratoriju.

2. ZaviSe obavijesti o aplikaciji za otkrivanje lijekova protiv virusa pticje gripe,
molimo stupite u vezu s g. Ying-Ta Wu (GRC, Academia Sinica), email:
ywu@gate.sinica.edu.tw

3. ZaviSe obavijesti o WISDOM (wide in silico docking against malaria, Siroko
kompjutorski simulirano spajanje protiv malarije), molimo posjetite: http://wisdom.eu-
egee.fr/ ili stupite u vezu s Nicolasom Jacqom (CNRS/IN2P3), email:
jacg@clermont.in2p3.fr.

4. ZaviSe obavijesti o Enabling Grids for E-sciencE (EGEE) projektu, molimo
pogledajte http://www.eu-egee.org/ ili stupite u vezu s Hannelore Hammerle (CERN),
glasnogovornicom EGEE-a za odnose s javnoscu, telefon: +41 22 767 4176 ili email:
hannelore.hammerle@cern.ch

5.  ZaviSe obavijesti o DIANE (Distributed Analysis Environment, distribuirana okolina
za analizu), molimo posjetite: http://cern.ch/diane/

6. ZaviSe obavijesti o Laboratoriju za €esti¢nu fiziku, Clermont-Ferrand,
CNRS/IN2P3 molimo pogledajte http:/clrwww.in2p3.fr/

7. ZaviSe obavijesti o Istrazivackome centru za genomiku, Academia Sinica, Tajvan,
molimo pogledatijte http://www.genomics.sinica.edu.tw/

8. ZaviSe obavijesti o Academia Sinica Skupina za Grid ra¢unarstvo (ASGC),
Tajvan, molimo pogledajte http://www.twgrid.org/

9. ZaviSe obavijesti o Institutu za biomedicinske tehnologije, CNR, ltalija, molimo
pogledajte http:/www.itb.cnr.it/

10. Za vi8e obavijesti o AuverGridu molimo pogledajte http://www.auvergrid.fr/

11. Za vie obavijesti o EMBRACE, molimo pogledajte http://www.embracegrid.info
12. Za vi8e obavijesti o Bioinformatics Grid Application for life science (BioinfoGRID)
projektu, molimo pogledajte http://www.itb.cnr.it/bioinfogrid
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