> ey Az EGEE felveszi a harcot a malariaval

2005. julius 11. és augusztus 19. kozott futott le az elsé sikeres orvosbiologiai
‘ kutatas az EGEE (Enabling Grids for E-sciencE) projekt Grid infrastruktarajan. A
- WISDOM (Wide In Silico Docking On Malaria) alkalmazas segitségével 46 millio

“ olyan kiilénb6z6 vegyiiletet vizsgaltak meg, melyek potencidlisan felhasznalhatdk
g @ malaria ellen. Az ilyen szamitégépes algoritmusokat altalaban hagyomanyos
. klasztereken futtatjak, amelyekkel kb. 100 ezer kotést tudnak megvizsgalni. A
jelenleg elvégzett szamitas egy egyszerli PC-n 80 évig tartott volna, azonban a

Grid infrastruktiranak koszonhetéen — melyben 1000 szamitégép dolgozott
egyszerre 15 kilénb6zb orszagban — alig tobb mint egy hénap alatt eredmény
: szlletett.

Ez a gydgyszerkutatasi alkalmazast a németorszdgi Fraunhofer Institute for
Algorithms and Scientific Computing (SCAI), valamint a franciaorszagi
Corpuscular Physics Laboratory (IN2P3) of Clermont-Ferrand kezdeményezte és
valdsitotta meg Az EGEE infrastrukturajan mar 2004 decembere 6ta futtathaté ez
az alkalmazas, mely lehet6vé teszi a kutaték szamara, hogy kiszamoljak annak a
valészinlségét, hogy az egyes gyogyszerek milyen kotéseket létesitenek az adott
fehérjével. A molekulakapcsolatok szamitégépes keresése egyike a legigértesebb
vjitasoknak az Uj gyogyszerek kifejlesztésének gyorsitasaban és a kutatas
koltségeinek csoOkkentésében, olyan betegségeknél, mint példaul a malaria. A
WISDOM szamitasi feladatai megmutattak, hogyan segithet a Grid felgyorsitani az
egész gyogyszerkutatasi folyamatot. A nagy mennyiség(i adat keletkezése igazolja
a Grid szamitas potenciadlis elényeit a gyogyszerkutatasban, s egyéb élettan-
kutatasi tertleteken.

Az EGEE segitségével végrehaijtott orvosbioldgiai kutatasi kisérlet egy nagy Iépés
egy teljes szamitdogépes gyogyszerkutatasi platform felé, amely képes (j
gyogyszerek felkutatasara a malaria ellen. A kisérlet ramutatott, hogy a Grid képes
tamogatni azokat az alkalmazasokat melyek hatalmas mennyiségli adatot
generalnak, akar fajlok milliéit is.

Dr. Martin Hofmann, az SCAI-t6l (Society for Cardiovascular Angiography and Interventions)
a kovetkezéket mondta: ,A kisérlet megmutatta, hogy képesek vagyunk jelentés szamu
kotését megvizsgaini az EGEE Grid infrastrukturaja, valamint a projekt orvosbioldgiai
kutatdinak és intézmenyeinek lelkes és elkotelezett munkaja réven. A kovetkezd 1épés, hogy
analizaljuk azt a nagy mennyiségli adatot, melyet a kisérlet eredményezett, s amely
feldolgozasa komoly adatbanyaszati munkat igényel majd.”

Az alkalmazas fejlesztésének kovetkezd lépéseit a kilonbdzd betegségek potencidlis
gyogyszereinek eme nagy adathalmazbdl torténd kivalogatasa, valamint a virtualis és valos
vilagbeli gyogyszerkutatas kozotti lyuk csokkentése alkotja.

‘Mér |étrehoztunk egy konzorciumot, mely “in silico” kutatokbol és ezen terileten
tapasztalattal rendelkez0 gyogyszerészeti laboratériumokbdl all, tovabba terveziink
kémiailag szintetizélni és tesztelni legalabb néhany virtualisan felfedezett lehetséges
gyogyszert. Ez jelentés szdmu ténylegesen lehetséges gyogyszert eredményezhet, melyek
kés6bb igaz gydgyaszati készitményekben fejlesztheték tovabb. Ezek nagyon érdekes idok
a gybgszerkutatasban” tette hozza Dr. Martin Hofmann.

Ezt a gyogyszerkutatd alkalmazést azért fejlesztették ki, hogy noveljék a lehetdségét a
gyogyszeripari vallalatok és az akadémiai kutatd intézetek kozotti egyuttmikodésnek, teret
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adva valtozatos, complex és elosztott informacidk megosztasara egy adott betegség esetén,
a kozos felfedezés és haszon céljabdl. Ez hozzajarul ahhoz is, hogy a gydgyszer- és
vegyszergyarak olcsdbb gyogyszereket, rovarolszereket gyartsanak, és igy olyan
betegségeket kezeljenek, melyek a harmadik vilag fejlédését érintik.

Az EGEE projekt olyan nemzetkozi Grid infrastruktirat hozott 1étre, mely a kutatok szdmara
biztositja egy hatalmas szamitasi eréforrashoz vald hozzéférést szerte a vildgon. Napjainkig
az EGEE projekt kilonb6zd alkalmazasok széles skalajat fejlesztette ki, melyek olyan ipari
és akadémiai tertleteket Olelnek fel, mint példaul nagy ereji részecskefizika, élettani
kutatasok, Astroparticle Physics, és Computational Chemistry. Jelenleg tdbb, mint 20
kulonboz6 alkalmazas fut az EGEE infrastrukturajan.

A WISDOM adatkihivas partnerei: IN2P3-LPC, CNRS, IN2P3, SCAI, ACCAMBA
és AUVERGRID projektek. A kdvetkez6 intézmeények szamitasi eréforrasokat
osztottak meg: ASCC (Taipei); IPP-BAS, IMBM-BAS and IPP-ISTF (Bulgaria);
CYFRONET (Lenygelorszag); IClI (Romania); CEA-DAPNIA, CGG, IN2P3-CC,
IN2P3-LAL, IN2P3-LAPP and IN2P3-LPC (Franciaorszag); SCAI (Németorszag);
INFN (Olaszorszag); NIKHEF, SARA and Virtual Laboratory for e-Science
(Hollandia); PSN (Oroszorszag); UCY (Ciprus); AUTH FORTH-ICS and
HELLASGRID (Gérogorszag); RBI (Magyarorszag); TAU (lzrael); CESGA,
CIEMAT, CNB-UAM, IFCA, INTA, PIC and UPV-GryCAP (Spanyolorszag); BHAM,
University of Bristol, IC, Lancaster University, MANHEP, University of Oxford, RAL
and University of Glasgow (Nagy-Brittania).

Ends-
JB 25/08/05
Note to Editors:

1. ADRUG DISCOVERY alkalmazassal kapcsolatos tovabbi informaciokért, és
sajto hirekért latogassa meg: http://public.eu-egee.org/pr/ . Jelenleg a
gyégyszerkutatas folyamata nagyon kéltséges. Csak minden tizezredik
készitmény jut el a piacig, s akar 15 évbe s 800 millié dollarba is belekerllhet,
hogy kereskedelmi forgalomba kertiljon. A DRUG DISCOVERY alkalmazas
célja, hogy csdkkentse a fejlesztési koltségeket, piacra jutasi id6t, és ndvelje
az igéretesebb kutatasok sikeressegeének valdszinliségét.

2. Az EGEE projekt az Eurdpai Bizottsag altal tAmogatott projekt. A projekt célja
az akadémiai és ipari kutatok hozzaférjenek egy Grid alapu hatalmas
szamitasi eréforrashoz, figgetleniil tartézkddasi helylktél. Az EGEE-vel
kapcsolatos tovabbi informaciokért latogassa meg a kévetkezd oldalt:
http://public.eu-egee.org

3. Aligandum definiciéja ebben a kdrnyezetben: egy molekula, mint antitest,
hormon, vagy gyégyszer, amely egy receptorhoz kétédik.

4. Az EGEE-vel kapcsolatos tovabbi informaciokért forduljon a kovetkez6
személyhez: Joanne Barnett, EGEE External Relations Officer, telefonszam:
+31 (0)20 530 4488 vagy email: Barnett@terena.nl ;

5. A WISDOM-mal, vagy mas EGEE alkalmazassal kapcsolatos tovabbi
informacidkért forduljon a kdvetkez6 személyhez: Vincent Breton, EGEE
Applications Manager, telefonszam: +33 4 73 40 72 19 vagy email:
Breton@clermont.in2p3.fr .
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