G@EC APLIKACE Z OBLASTI BIOMEDICINY

Biomedicina je hlavni aplika¢ni oblasti projektu EGEE. V této oblasti jiz bylo
nasazeno nebo je sem pravé pievadéno 23 aplikaci. Oblast se déli na tfi
podoblasti: zpracovani Iékafskych obrazovych materiall, biomedicina a
vyzkum IéCiv. V kazdé podoblasti jiz bylo na bazi infrastruktury EGEE
realizovano mnoho jednotlivych aplikaci.

Tyto aplikace zatéZuji middleware specifickymi pozadavky, které se tykaji
pfedevsim bezpecénosti (citlivost dat), spravy dat (komplexni datové struktury
a distribuce) a realizace velkého mnozZstvi naronych malych uloh.
Biomedicinské aplikace se jiz staly pravidelnymi uZivateli infrastruktury (za
mésic je realizovano zhruba 15 000 uloh) a vypocetné narocna analyza
pfichytavani molekul (,molecular docking*), slouzici k vyzkumu novych léka,
ktera by vyzadovala 80 let vypocta na jednom procesoru, byla vyfeSena za

jediny mésic.
NiZe naleznete pfehled aplikaci z oblasti biomediciny, které pravé bézi na
| ’ / infrastrukture EGEE.
! Sektor pofizovani a zpracovani lékaiskych obrazovych materialti zahrnuje

pocitacovou analyzu digitalnich lIékarskych obrazovych material(l. Patfi sem

sdileni Iékafskych dat, vypoletné narocné lékaiské procedury, zpracovani

velkych datovych sad a statistické studie u velkych populacnich vzorka.

o GATE je simulator fungujici na principu Monte Carlo, ktery umoziuje
planovat radioterapii na zakladé snimkl pacienta. Gridovou infrastrukturu
EGEE vyuziva ke snizeni ¢asu potfebného k realizaci Monte Carlo
simulaci na uroven, ktera by méla z klinického hlediska smysl.

o Systém CDSS (Clinical Decision Support System) vyuziva obrazovou
klasifikaci zalozenou na odborné znalosti k tomu, aby pomohl pfi klinickych
rozhodnutich. Grid je vyuzivan ke shromazdovani velkych objemu dat i
k efektivnimu uceni klasifikaéniho softwaru na zakladé téchto rozsahlych
datovych vzorku.

o Aplikace Pharmacokinetics studuje difuzi kontrastniho €inidla v jatrech
pomoci sekvence snimkl ziskanych magnetickou rezonanci. Artefakty
zpusobené pohybem pacienta znemoznuji pfimé srovnani snimka.
Paralelizované vypocty navaznosti snimku feSené pomoci gridu vSak
dovoluji sekvenci analyzovat v rozumném Case.

¢ SiMRI3D je simulace obrazovych materialt ziskanych magnetickou
rezonanci. Slouzi k tvorb& umélych, ale realistickych trojrozmérnych
snimku, které mohou byt pouzity pfi analyze snimkd z dokonale znamych
zdroju, ke studiu artefaktll a k dalSimu rozvoji a optimalizaci sekvenci
magnetické rezonance.

e Aplikace gPTM3D umoziuje interaktivni rekonstrukci trojrozmérnych
lékafskych snimkd, napf. objemovou rekonstrukci velkych nebo slozitych
organu. Kvalita sluzeb potfebna pro interaktivitu znamena, Ze v nékterych
mistech gridu musi byt pro tuto tfidu uloh definovana vysoka priorita.

o Bronze Standard je aplikace, ktera vyhodnocuje algoritmy feSici registraci
(pfenos mezi riznymi souradnymi soustavami) Iékarskych obrazovych
materialt. Objem zpracovavanych dat a cena vypoc¢td jsou mimo moznosti
standardnich pocitacu, ale aplikaci Ize snadno distribuovat v prostredi
gridu.

e Softwarovy balik SPM pouziva komunita neurologického vyzkumu pro
v€asnou diagnézu Alzheimerovy choroby. Zakladem je srovnavani
kandidatského pfipadu s velkym mnozstvim normalnich pfipadd. Gridova
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technologie dovoluje snadny pfistup k distribuovanym datiim i
distribuovanym vypocetnim prostfedkam.

Sektor bioinformatiky se zabyva analyzou genovych sekvenci. Zahrnuje

genomiku, proteomiku a fylogenezi.

o Grid Protein Sequence Analysis, GPS@, je webovy portal, ktery poskytuje
uzivatelsky privétivé rozhrani bioinformatickym prostfedkim v gridové
infrastruktufe EGEE. Prototyp portalu GPS@ je jiz on-line a poskytuje
rozhrani pro 13 programu s podporou gridové infrastruktury z celkovych 46
programu puvodniho portalu.

o xmipp_MLrefine slouZi k trojrozmérné strukturalni analyze velkych
makromolekularnich komplext. V rekonstrukénim procesu je
zkombinovano mnoho obrazovych materialt ziskanych elektronovou
mikroskopii, které odpovidaji riznym pohleddm na vzorek. Snimky vSak
obvykle trpi vysokou hladinou Sumu, a proto je k nalezeni
nejpravdépodobnéjSiho modelu, jenz popisuje experimentalni data,
potfeba mnoho iteraci.

e Snimky ziskané elektronovym mikroskopem podléhaji vlivu mnoha forem
aberace. Matematicky je rozdil mezi teoretickou projekci a skute¢nou
experimentalni projekci modelovan pomoci pfenosoveé funkce kontrastu
(Contrast Transfer Function — CTF). Chceme-li zjistit skuteény tvar funkce
CTF, ktera ovliviiuje experimentalni snimky, je tfeba pouzit simulaci —
metodu Xmipp_assign_multiple_CTFs.

o SPLATCHE (SPatiaL And Temporal Coalescences in Heterogeneous
Environment) je buné&ény nastroj pro modelovani evoluce genomu.
Umoznuje rekonstruovat globaini Sifeni praptivodniho ¢lovéka
v genograficky realistické krajiné a generovat molekularni diverzitu riznych
lidskych populaci.

Sektor vyzkumu lékt se snazi pfispét ke zrychleni procesu hledani novych
lé€iv pomoci pocitacovych (in silico) simulaci proteinovych struktur a
dynamiky.

o Aplikace WISDOM realizuje velkoobjemové vypocty v ramci pocitaCoveého
(in silico) vyzkumu Iékl proti nové vznikajicim a opomijenym chorobam.
Tyto vypocty pfichytavani molekul ur€uji, jak dobfe urcité léky pfilnou na
specificka mista cilovych virll — u téch, které se pfichyti dobre, je vyssi
pravdépodobnost, Ze budou vici virdm aktivni. Vypodty jiz byly uspésné
realizovany v pfipadé malarie a ptaci chfipky a do budoucna jsou
planovany dalsi cilové choroby.

o GridGRAMM je jednoduché rozhrani pro realizaci molekularniho
pfichytavani na webu. Vysledky zahrnuji kvalitativni skére a rizné metody
pfistupu k trojrozmérné struktuie komplexu. Molekularni pfichytavani lze
vyuzit ke studiu molekularnich interakci a tedy k analyze interakci mezi
enzymem a substratem. To je uzite&né pro navrh léCiv a snahu porozumét
patologickym mutacim.

e Cilem projektu GROCK (Grid Dock) je poskytnout jednoduchy zplsob, jak
provadét masovy rozbor molekularnich interakci pomoci webu. Uzivatelé
maji moznost analyzovat jednu molekulu vuci celé databazi znamych
struktur.

Infrastruktura EGEE bude ochotné slouzit dalSim moznym aplikacim. Vice
informaci o tom, jak se zuCastnit, a dalSi informace o aplikacich, které bézi na
infrastruktufe EGEE, naleznete na portalu pro uzivatele a aplikace na adrese
http://egeena4.lal.in2p3.fr/.
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