CGCCe BASIN DUYURUSU

WISDOM SITMAYA KARSI YENIDEN SAVAS ACTI!

WISDOM olusumu, EGEE grid altyapisinda her bir saatte bir analiz edilen
ortalama 80.000 bilesenle 31 Haziran’da tamamlanan en son ila¢ kesfi sayesinde
en boydk ilerlemesini yaptli. Bu kesif siresince, ila¢ bilesenleri ve sitma
parazitinin hedef proteinleri arasinda toplamda 140 milyon olasi baglama
calismasi yapildi.

Uluslararasi WISDOM (World-wide In Silico Docking On Malaria) olusumunun
sanal inceleme calismalari, 1 Ekim ve 31 Haziran tarihleri arasinda, ihmal
edilmis bazi hastaliklar icin ilag kesfedilmesinde ©6nem tagiyan bilesenleri
hedeflemistir. WISDOM, arastirmacilarin potansiyel ilaclarin hedef proteinlerle
baglanma olasiligini hesapladigi hesaplama sistemlerini iceren in silico baglama
tekniklerini kullanir. Bu sayede arastirmacilar potansiyel ilaglarin genis bir
cogunlugunu eleyerek, laboratuvar testlerinde en ¢ok Umit vaat eden bilesenler
Uzerine yogunlagirlar. Bu durum inceleme slrecini hizlandirir ve sitma gibi
hastaliklar igin yeni ilag geligtiriimesi maliyetini azaltir.

Doman Kim, Kore'de Jeonnam National University’de bulunan Bioendustri ve
Teknoloji Enstitisi’niin - madart, su aciklamayr yapt: “WISDOM'In  faydasi
sitmadan daha otedir. Geligtirilen metod tim hastaliklarda kullanilabilir ve bu
ilging endustriyel bakis acilari yaratabilir. Su ana kadar, yeni ilaglar icin yapilan
arastirmalar akademik sektorde oldukca kicuk olcekte yapiimaktaydi. Buna
kiyasla WISDOM yaklasimi butin potansiyel ilging molekullerin sistematik
incelemesine olanak tanir.”

Bu kesif, 2005 yazinda tek bir bilgisayarda yapildiginda 80 yillik bir ige esit olan
41 milyonun uzerinde bilegenin baglanmasinin WISDOM tarafindan yagildigi
donemde, EGEE Gridi (zerinde calisan c¢ok buyuk olcekli bir in silico
baglamasinin sonucuydu. WISDOM takimi, sitma parazitine karsi etkili olabilecek
u¢ ilging molekdl ailesinden bulduklari 5000 ilging bileseni tanimladi. Su anda,
Fransa'daki Modena Universitesinde ve italya’daki CNR-ITB’de bulunan
laboratuvarlar molekiler dinamigi kullarak molekillerle daha ileri dizeyde
calismalar yapmaktalar. Bu ¢alismalari takiben, Kore’de bulunan Jeonnam Ulusal
Universitesi’ndeki enzimoloji laboratuvari bu bilesenleri in vitro ile test edecek.

2006 yilinin Nisan ve Mayis aylarinda kus giribini hedef alan ikinci hesaplama
caligmalari biyomedikal arastirma toplulugunun ilgisini cekti. Fransa, italya,
Venezuela ve Giney Afrika’daki laboratuvarlar ihmal edilen hastaliklara karsi
ikinci bir micadele vermeyi hedeflemekteler.

Ticari baglama programlari FlexX icin 6000'den fazla serbest dolagan lisans
saglayan BioSolvelT'nin destedi olmadan WISDOM cabalari sonugsuz kalirdi.
BioSolvelT'nin CEO’su Dr. Christian Lemmen sunu séyledi: “WISDOM programi
¢ok ilging bir program ve BioSolvelT olarak bu ¢alismaya sponsor oldugumuz icin
¢ok mutluyuz. WISDOM olusumu FlexX'in hizinin ve dogrulugunun tim
avantajlarindan yararlanmaktadir ve bu durum ihmal edilmis hastaliklara karsi
yapilan aragtirmalarda sanal inceleme tekniklerinin potansiyelini acgikca
gbstermektedir. Veri calismalarinin ilk basarisi sonucunda, sirket FexX lisansinin
suresini birkac¢ hafta daha uzatmaya karar verdi.”
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WR9 molekilinin sitma parazitinin hedef
protein yapisina baglanmasi (Plasmodium
Falciparum’un dért kere mutasyona
ugramis mutanti: DHFR)

Solda baglanma durumu renkli
gosterilmistir, ~ WR9'un baglanmadan
onceki durumu beyazla gOsterilmigtir.
Hedef proteinin aktif boélgesi icindeki ayni
baglanma durumu sag tarafta
gosterilmistir.  Sekil  FlexV  yazilimi
kullanilarak olusturulmustur.

EGEE Gridinin sagladigi hesaplama gicune ilaveten, AuverGrid, EELA,
EUChinaGRID, EUMedGRID ve Guney Dogu Asya Gridi ilave kaynaklarla
katkida bulundular. Embrace ve BioinfoGRID projeleri sanal,
arastirmacilarin  herhangi bir hedef protein icin en aktif molekull
secmelerini saglayacak in silico inceleme hattinin geligtiriimesine katkida
bulunuyorlar.

Proje, calismalarin 10 yillik stirecinde tek bir bilgisayar icin 420 yila karsilik
gelen hesaplama guci kullanildi. 5000’in Uzerinde bilgisayar 27 llkede es
zamanli kullanildi ve toplam 2000GB kullanigl veri yaratildi.

Editorler icin notlar:

1. ila¢ Kesfi Uygulamasi hakkinda daha fazla bilgi icin  bakiniz:
http://wisdom.healthgrid.ora/ ya da Nicolas Jacq ile irtibata geciniz, email:
jacg@clermont.in2p3.fr

2 Enabling Grids for E-sciencE (EGEE) projesi Avrupa Komisyonu tarafindan fon
saglanan bir projedir. EGEE projesi, birbirine baglanmis 200 siteyle dinyanin en byuk
¢oklu-bilim Grid altyapisini isletmektedir ve akademik ve sektorel arastirmacilara, cografi
konumlarindan badimsiz olarak ana hesaplama kaynaklarina erisim imkani
saglamaktadir. Daha fazla bilgi icin bakiniz:http://www.eu-egee.org/ ya da Hannelore
Hammerle ile irtibata geciniz, email hannelore.hammerle@cern.ch , tel: +41 22 767 4176.

3. WISDOM Uyeleri:
e LPC Clermont-Ferrand, @ CNRS-IN2P3  Universit¢ Blaise Pascal, Fransa,
http://clrpcsv.in2p3.fr
SCAI, Fraunhofer Institute, Almanya, www.scai.fraunhofer.de
HealthGrid http://www.healthgrid.org
CNR-Institute of Biomedical Technology, italya, http://www.itb.cnr.it
« University of Modena, italya, www.unimo.it
e Academica Sinica, Tayvan, http://twgrid.org
« Jeonnam University, Guney Kore, http://www.chonnam.ac.kr/en/

4. Bu veri ¢calismasina katilan Grid projeleri:
EGEE www.eu-egee.org

* AuverGrid www.auverGrid.fr

TWGrid www.twGrid.org

EELA www.eu-eela.org

EUMedGRID www.eumedGrid.org
EUChinaGRID www.euchinaGrid.org
BioinfoGRID www.bioinfoGrid.eu

e Embrace www.embraceGrid.info
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