cGee BIOMEDICINSKE APLIKACIE

Biomedicina patri medzi velké aplikatné oblasti projektu EGEE. Obsahuje 23
aplikacii, ktoré su uz prenesené na grid a ktoré su rozdelené do troch oblasti:
spracovanie medicinskych snimkov, biomedicina a objavovanie liekov.

V kazdej z tychto oblasti bolo rozvinutych vefa individualnych aplikacii na
infrastruktire EGEE.

Tieto aplikacie kladu na middleware Specifické poziadavky, hlavne na

bezpecnost (citlivé data), spravovanie dat (zlozité Struktlry dat

a distribuovanost) a spustanie velkého poc¢tu malych ale datovo intenzivnych

dloh. Biomedicinske aplikacie su v su¢asnosti pravidelnymi pouzivatelmi

infraStruktury (priblizne 15000 uloh spustanych mesacne). V priebehu jedného
mesiaca bola uskutoénend vypoctovo-naroéna analyza dokovania molekul
zamerand na objavenie lieku, ktora vyZadovala 80 rokov CPU.

"-i NiZSie je uvedeny prehlad biomedicinskych aplikacii, ktoré su v st¢asnosti

; rozvinuté na infraStruktire EGEE.

,

J Oblast medicinskeho spracovania obrazov  sa tyka pocitaCovej analyzy

digitalnych medicinskych snimkov. Obsahuje federaciu medicinskych dat,

vypoctovo-naro¢né medicinske procedury, spracovanie velkych datovych
mnozin a Statistické Stadie nad velkymi populaciami dat.

* GATE je simulator zaloZeny na metéde Monte Carlo ur€eny na planovanie
radioterapie na zaklade snimkov pacienta. Gridovu infraStruktiru EGEE
vyuzZiva na skréatenie ¢asu potrebného na simuléciu Monte Carlo na
hodnotu prijatefnt na klinické pouZitie.

» Klinicky systém na podporu rozhodovania (Clinical Decision Support
System CDSS) vyuZiva klasifikaciu obrazov zaloZend na expertnych
znalostiach na podporu klinického rozhodovania. Grid sa vyuZiva na
zbieranie velkych datovych suborov a na ucinny tréning klasifikaéného
softwaru nad tymito rozsiahlymi mnozinami dat.

e Aplikacia Pharmacokinetics Studuje difaziu kontrastnej latky v peeni na
zaklade postupnosti snimkov magnetickej rezonancie. Artefakty
spbsobené pohybom pacienta znemozriuju priame porovnavanie snimkov.
Vypocet paralelizovanej ko-registracie snimkov, ktory beZi na gride,
umoziuje analyzu postupnosti v rozumnom ¢ase.

* SIMRI3D je simulacia snimkov magnetickej rezonancie za u¢elom
vytvorenia umelych ale realistickych 3D snimkov magnetickej rezonancie
(MR), ktoré umoznia analyzu snimkov zo zndmych zdrojov, Studovat
artefakty a dalej vyvolavat a optimalizovat postupnosti MR.

» Aplikécia gPTM3D umoziuje interaktivnu rekonstrukciu medicinskych 3D
snimkov, napr. na objemovu rekonstrukciu velkych alebo zloZitych
organov. Aby bolo mozné dosiahnut kvalitu sluzby, ktoré je pozadovana
pre interaktivitu, niektoré miesta na gride musia mat’ definovanu vysoku
prioritu pre tdto triedu uloh.

e Bronze Standard je aplikacia na vyhodnotenie algoritmov na registraciu
medicinskych snimkov. MnoZstvo manipulovanych dat a cena vypoctov
presahuju moznosti Standartnych pocitacov, avSak aplikacia méze byt
jednoducho distribuovana na gride.

e Softwarovy balik SPM vyuZiva neurologicka vyskumna komunita na
v€asnu diagnostiku Alzheimerovej choroby. Je zaloZeny na porovnavani
vySetrovaného pripadu s velkou mnozinou normalnych pripadov. Gridové
technolégie umozniuju fahky pristup k distrubuovanym datam ako aj
k distrubuovanym vypoctovym prostriedkom.
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Oblast bioinformatiky sa tyka analyzy génovych sekvencii. Obsahuje

genomiku, proteomiku a fylogenézu.

e Gridovéa analyza proteinovych sekvencii (Protein Sequence Analysis
GPS@ ) je webovy portal, ktory poskytuje pre pouzivatela priatelsky
pristup k bioinformatickym prostriedkom na EGEE gride. Online prototyp
portadlu GPS@ spristupriuje 13 programov, ktoré su uz k dispozicii na
gride, z celkového poctu 46 programov na origindlnom portali.

» xmipp_MLrefine sa pouZiva na 3D Strukturdlnu analyzu velkych
makromolekularnych komplexov. V rekonstrukénom procese sa kombinuje
mnoho snimkov z elektrénového mikroskopu, ktoré koreSponduji
s rdznymi pohladmi na vzorku. Na najdenie najpravdepodobnejSieho
modelu, ktory zodpoveda experimentalnym datam, je potrebné urobit vela
iteracii, pretoZze snimky su ¢asto velmi zaSumené.

e Snimky ziskané z elektronového mikroskopu su ovplyvnené mnohymi
aberaciami. Matematicky je rozdiel medzi teoretickou projekciou
a aktualnou experimentalnou projekciou modelovany ako prenosova
funkcia kontrastu (contrast transfer function CTF). Na uréenie aktualneho
tvaru CTF, ktory ovplyvriuje experimentélne snimky, je potrebna simulacna
metdda Xmipp_assign_multiple_CTFs

e SPLATCHE (SPatiaL And Temporal Coalescences in Heterogeneous
Environment) je celularny prostriedok na modelovanie rozvoja genému.
Umoznuje rekonstrukciu globalneho rozsirenia fudi v minulosti
v genograficky realistickej krajine a generovanie molekularnej diverzity
réznych ludskych populacii.

Oblast objavovania liekov ma snahu urychlit proces hladania novych liekov

prostrednictvom in silico simul&cii proteinovych Struktar a dynamiky.

« Aplikacia WISDOM zbieha rozsiahle vypocty pre in silico objavovanie
liekov proti novym a zanedbavanym chorobam. Vypocty molekularneho
dokovania uréuju ako sa skimané lieky spéjaju so Specifickymi miestami
cielového virusu — snahou je n§jst liek, ktory bude s najvacsou
pravdepodobnostou aktivny proti virusu. Tento postup bol ispe3ne pouzity
proti malérii a vtacej chripke a do buducnosti su planované dalSie podobné
tlohy.

e  GridGRAMM poskytuje jednoduchy pristup k molekularnemu dokovaniu
na webe. Vysledky obsahuji bodové hodnotenie kvality a r6zne metody
pristupu k 3D Struktiram komplexov. Molekularne dokovanie mozno pouzit
na Stidium molekularnych interakcii, na analyzu interakcii enzym-substrat,
na navrh liekov a na porozumenie morbidnych mutacii.

» Ciefom GROCK (Grid Dock) je poskytnut jednoduchy spdsob na
uskuto¢nenie hromadného vyhladavania molekularnych interakcii
prostrednictvom webu. PouZzivatel ma moZnost porovnavat jednu
molekulu s celou databazou znamych Struktar.

EGEE mé zaujem spolupracovat aj na dalSich aplikaciach. Navstivte, prosim,
Pouzivatelsky a aplikacny portal http://egeena4.lal.in2p3.fr/, kde najdete
informécie o mozZnosti spoluprace, ako aj viac informécii o aplikaciach, ktoré
v sucasnosti bezia na EGEE.
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