@GR TLACOVA SPRAVA

WISDOM: NOVY BOJ PROTI MALARII

Iniciativa WISDOM zakoncila 31.januara svoj najnovsi pokus najst’ liek
pomocou datovo-vypocCtovej kampane, vykonanej na gridovej
infradtrukture EGEE s priemernym poctom 80 000 analyzovanych molekul
za hodinu. PocCas celej kampane bolo otestovanych viac nez 140 milibnov
moznych vazobnych kombinacii testovanych molekul s cielovymi
proteinmi parazitu malarie.

V ramci medzinarodnej iniciativy virtualneho testovania pod zastitou
iniciativy WISDOM (World-wide In Silico Docking On Malaria, celosvetove
pocitaCové dokovanie proti malarii), ktora prebehla medzi 1. oktdobrom a
31. januarom, sa otestovali molekuly, ktoré su sfubné pre vyvoj liekov proti
chorobam vyskytujucim sa v rozvojovych krajinach. WISDOM pouZziva tzv.
“in silico” dokovacie techniky (t.j. pocitatové modelovanie naviazania
molekuly na aktivne miesto proteinu). Vyskumnici vyuZivaju vypoctové
systémy na urCenie pravdepodobnosti, s akou sa méze molekula
potencialneho lieku naviazat na cielové proteiny. Umozniuje to vylucit
velké mnozstvo nevhodnych molekul, takze sa vyskumnici mdézu vo
svojich laboratérnych testoch koncentrovat iba na tie najslubnejSie. Urychli
sa tym proces testovania a redukuju sa naklady na vyvoj noveho lieku
proti takym chorobam ako je malaria.

“‘Dopad iniciativy WISDOM sa nedotyka len malarie,” deklaroval Doman
Kim, riaditel Bioindustridlneho a technologického ustavu Narodnej
univerzity Jeonnam v Koérei. “Vyvinuta metdéda mdze byt pouzita aj na
vSetky ostatné choroby a otvara zaujimavé priemyselné perspektivy.
Doteraz bolo hladanie novych liekov v akademickom sektore vykonavaneé
v relativne malom rozsahu, avSak pristup iniciativy WISDOM umozZznuje
systematicky vyskum vSetkych potencialnych molekul.”

Uvedena iniciativa je désledkom velmi uspesSného prvého rozsiahleho “in
silico” dokovania, ktoré bolo vykonané na gridovej infrastrukture EGEE v
lete r. 2005, ked sa v ramci WISDOM otestovalo viac nez 41 millionov
molekul v priebehu iba Siestich tyzdhov, €o je ekvivalentom 80 rokov prace
jedného PC. Skupina WISDOM identifikovala asi 5000 zaujimavych
molekul, medzi ktorymi nasli tri skupiny zaujimavych latok, ktoré by mohli
byt ucinné proti parazitovi malarie. Laborat6ria Univerzity v Modene,
CNRS vo Francuzsku a CNR-ITB v Taliansku teraz pracuju na
detailnejSich Studiach molekul s vyuzitim molekularnej dynamiky. Na
zaklade tychto S$tudii bude enzymologické Ilaboratérium Narodnej
univerzity v Jeonname v Korei testovat tieto molekuly “in vitro”
(v skiumavke).

Predchadzajuca datovo-vypocCtova kamparn, zamerana proti vtaCej chripke
v aprili a maji 2006, znacne zvysila zaujem biomedicinskej vyskumnej
komunity. Laboratéria vo Francuzsku, Taliansku, Venezuele a v Juznej
Afrike navrhli ciele pre tuto druhd vyzvu na boj proti  chorobam
v rozvojovych krajinach.

Snaha iniciativy WISDOM by nebola mozna bez podpory nemeckej firmy
BioSolvelT, ktora poskytla viac nez 6 000 bezplatnych prenositelnych
licencii ich komeréného dokovacieho programu FlexX. "Program WISDOM
je velmi zaujimavy a BioSolvelT ma zaujem sponzorovat takuto pracu,”

Posledna zmena: 30/1/2007
EGEE-l je projekt financovany Eurépskou Komisiou - ¢islo zmluvy INFSO-RI-031688



@GR TLACOVA SPRAVA

Dokovanie WR9-molekuly v Strukture
ciefového proteinu parazitu malarie
(quadruple-mutant DHFR of Plasmodium
Falciparum).

Vysledok dokovacieho procesu na [lavej
strane je znazorneny farebne, zatial ¢o
vazobny moéd molekuly WR9 pred jej
pripojenim je znazorneny bielo. Ten isty
vysledok dokovacieho procesu vo vnutri
aktivneho miesta ciefového proteinu je
znazorneny vpravo. Obrazok bol vytvoreny
hovori Dr.Christian Lemmen, $éf BioSolvelT. “Iniglrgtgi(/aéno\r/nyﬁgf(yac’d\flb rx{el?loﬁ?ilé?IeT'
rychlost a presnost softvéru FlexX, demonstrujuc tak potencial technoldgie
virtualneho testovania pri hfadani liekov proti chorobam v rozvojovych krajinach.”
Vdaka prvotnému uspechu datovej kampane sa spolocnost’ rozhodla predizit' FlexX

licenciu o niekolko tyzdriov, ¢o umoznilo Studovat novy simulacny ciel.

Ku vypoctovému vykonu, ktory poskytol EGEE Grid, sa pridali zdroje z projektov
AuverGrid, EELA, EUChinaGRID, EUMedGRID a South East Asia Grid. Projekty
Embrace a BioinfoGRID prispievaju ku vyvoju virtualneho “in silico” testovacieho
retazca, ktory umozni vyskumnikom vybrat najaktivnejSie molekuly z millibnov
komer¢ne dostupnych zloziek pre lubovolny ciefovy protein.

VySe 10 tyzdnov trvajuca kamparn pouzila ekvivalent 420-tich rokov vypoctového
vykonu jedného PC. Az 5000 pocitaCov pracovalo suasne v 27 krajinach a
vygenerovalo celkovo 2 000 GB dalej vyuzitelnych udajov.

Poznamky pre editorov:

1. Viac informacii o farmaceutickych aplikaciach najdete na web stranke http://wisdom.healthgrid.org/,
alebo kontaktujte pana Nicolas Jacq, email: jacq@clermont.in2p3.fr

2. Projekt Enabling Grids for E-sciencE (EGEE) je financovany Eurdpskou komisiou. Spravuje
najvacsiu multi-disciplinarnu vedecku gridovu infrastruktiru na svete s vySe 200 uzlami prepojenymi
po celej zemeguli, ktora poskytuje vyskumnikom z akademického aj priemyselného sveta vyznamné
vypoltové zdroje nezavisle od ich geografickej polohy. Viac informacii najdete na stranke
http://www.eu-egee.org/ alebo kontaktujte pani Hannelore Hammerle, email
hannelore.hammerle@cern.ch alebo telefén +41 22 767 4176.

3. Partneri iniciativy WISDOM:

e LPC Clermont-Ferrand, CNRS-IN2P3 Université Blaise Pascal, France, http://clrpcsv.in2p3.fr
SCAI, Fraunhofer Institute, Germany, www.scai.fraunhofer.de

HealthGrid http://www.healthgrid.org

CNR-Institute of Biomedical Technology, Italy, http://www.itb.cnr.it

University of Modena, Italy, www.unimo.it

Academica Sinica, Taiwan, http://twgrid.org

Jeonnam University, South Korea, http://www.chonnam.ac.kr/en/

4. Gridoveé projekty, ktoré sa zucastnili tejto kampane:
e EGEE www.eu-egee.org

e  AuverGrid www.auverGrid.fr

e  TWGrid www.twGrid.org
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[ ]
[ ]

EELA www.eu-eela.org
EUMedGRID www.eumedGrid.org
EUChinaGRID www.euchinaGrid.org
BioinfoGRID www.bioinfoGrid.eu
Embrace www.embraceGrid.info
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