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DESARROLLAN TECNOLOGIA CLOUD CONTRA LA MALARIA

e Galicia y Castilla-Le6n desarrollan el primer Cloud internacional entre
Centros de Supercomputacion para la basqueda de nuevos farmacos.

e Se empleé "OpenNebula”, el software desarrollado en Espaia para
computacién Cloud.

Santiago, 29 de Octubre de 2010.- El Centro de Supercomputacion de Galicia
(CESGA) y la Fundacion Centro de Supercomputacion de Castilla y Ledn (FCSCL), han
realizado la primera experiencia internacional de cloud de Computacién de Altas
Prestaciones (HPC) entre centros de supercomputacion, para dar respuesta a la
solicitud urgente del grupo “Scientists Against Malaria” (Cientificos contra la Malaria), una
organizacion virtual de investigadores de diferentes disciplinas y pequefias compaiiias
innovadoras que colaboran en la basqueda de nuevos farmacos contra la malaria. El
trabajo se enmarca dentro del Proyecto Europeo del Séptimo Programa Marco
SYNERGY, uno de cuyos objetivos es consolidar estrategias de trabajo colaborativo
en el campo del disefio de farmacos asistido por ordenador.

El grupo de investigacion del Dr. Hugo Gutierrez de Teran, de la Fundacidon Publica
Galega de Medicina Xendmica, (FPGMX) y miembro del Scientists Against Malaria,
solicitd realizar, mediante diferentes métodos computacionales, el cribado virtual de una
guimioteca de 350.000 compuestos quimicos originales, a estudiar sobre una diana
terapéutica seleccionada para posteriormente desarrollar, a partir de los hallazgos,
nuevos farmacos contra el parasito Plasmodium, causante de esta enfermedad.
"Actualmente el estudio estd en fase de anaélisis de resultados, concretamente nuestras
propuestas de cribado virtual estan siendo validadas biolégicamente, por lo que de
momento no podemos avanzar mas detalles”, sefiala Gutiérrez de Teran.

El objetivo es generar una lista de posibles moléculas candidatas para pasar a ensayo
bioldgico, empleando de forma paralela dos metodologias independientes de
acoplamiento ligando-receptor o docking. (En el campo del Modelado Molecular, este es
un método que predice la orientacién preferida de una molécula, al estar unida a otra,
con el fin de formar un complejo estable. El conocimiento de la orientacion preferida a su
vez puede ser usada para predecir la fuerza de la asociacion o la afinidad de enlace entre
dos moléculas).

Como parte previa a este estudio, los investigadores del grupo del Dr. Gutierrez de Teran
generaron una coleccién de las especies moleculares posibles para cada uno de los
compuestos quimicos, considerando todos los posibles isdmeros (compuestos con la
misma composicion atémica pero diferente férmula estructural) tautémeros (dos
isémeros que se diferencian sélo en la posicion de un grupo funcional) y estados de
protonaciéon (adicion de un protén a un atomo o a una molécula) que dio lugar a una
coleccion procesada de 1,238.000 moléculas. Este tipo de calculos exige gran
cantidad de recursos computacionales, que solo pueden ser realizados en centros de
supercomputacion.

UN CLOUD A MEDIDA

El CESGA, para no perjudicar el trabajo de otros usuarios del centro y ante la urgencia de
la solicitud, que requeria gran cantidad de recursos de calculo, decidié desarrollar un
cloud computacional hibrido en colaboraciéon con el FCSCL, aprovechando el marco del
acuerdo de cooperacion firmado meses atras entre los presidentes de las comunidades
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autonomas de Galicia y Castilla-Ledn. En su clausula decimoquinta se considera de
interés la colaboracién entre ambos centros “como elemento fundamental en el apoyo al
desarrollo de programas de investigacion e innovacion tecnolégica en sus respectivas
Autonomias en particular y Espafia en general, mediante el uso del calculo intensivo”.

Esta es la primera experiencia internacional en la que dos Centros de Supercomputacion
crean un Cloud HPC conjunto utilizando equipamiento de computacion y almacenamiento
distribuido entre ambas instituciones. Para la interconexién de los centros se utilizé la red
de investigacion y académica RedIris, que proporciond el ancho de banda necesario para
la experiencia.

Los técnicos del CESGA emplearon el cloud desarrollado en el marco del Proyecto NUBA,
extendiéndolo al equipamiento de la FCSCL. La gestion de ambos centros se realizo
utilizando el software para computacion Cloud desarrollado en Espafia "OpenNebula”, que
gestiona los nodos de ambas localizaciones, desplegando las maquinas virtuales
indistintamente en una u otra en funcién criterios de optimizacidon de los recursos de
computacién. Segun Ignacio Martin Llorente, miembro del Proyecto OpenNebula, "Esta es
la primera experiencia internacional de cloud hibrido entre centros de supercomputacion
de modo que la infraestructura del centro partner se pueda usar para satisfacer picos de
demanda”.

La colaboracién entre ambos centros en la implementacién de este cloud, ademas de
suponer un apoyo fundamental en el desarrollo de la investigacion de grupos
internacionales, supone un paso mas en la investigacién de las tecnologias cloud para
servicios de computacién, ya que se ha generado en base a proyectos en curso dentro
del propio centro. El éxito de la experiencia abre la puerta a nuevas colaboraciones
puntuales entre centros nacionales e internacionales, lo que permitiria satisfacer
demandas muy exigentes de computacidn para proyectos de investigacién casi
inmediatamente.

El Centro de Supercomputacion de Galicia (CESGA) es una Fundacidén participada
por la Xunta de Galicia y por el Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC).
Desde su creacion en 1993, el CESGA tiene la misién de contribuir al avance de la ciencia
y la técnica mediante la investigacion y aplicacion de computacion y comunicaciones de
altas prestaciones, en colaboracion con otras instituciones, para beneficio de la sociedad.

La Fundacion del Centro de Supercomputacion de Castilla y Leon (FCSC) es una
entidad publica creada en 2008 por la Junta de Castilla y Ledn y la Universidad de Ledn,
que tiene por objeto la mejora de las tareas de investigacion de: la universidad, los
centros de investigacion y las empresas de Castilla y Ledn.

Mas informacion:
WWW.cesga.es
http://www.fcsc.es/
WWW.synergy-ist.eu
www.opentox.org

Contacto:
promocion@cesga.es
+34 981 569 810 - 235
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