> Orvosbioldgiai alkalmazasok
CGRC J

Enabling Grids
for E-scienckE

s "~

Az élettudomanyok alkalmazasi terulet az EGEE projekt egyik
jelentés felhasznalasi terlletét képezik. A k6zdsség toébb mint 30
onallé telepitett és portolas alatt allo alkalmazassal rendelkezik.

Ezen alkalmazasok magas kovetelményeket tamasztanak a

! koztesréteggel szemben a biztonsag, a preciz adatkezelés és a

nagyszamu kisméret( feladatok végrehajtasa terén.

Az orvosbiologiai alkalmazasok rendszeres hasznaloi az EGEE

infrastrukturanak. Az orvosbioldgiai virtualis szervezet (VO) a masodik

legnagyobb felhasznaléja az er6forrasoknak, a 4 LHC kisérlet utan. Az

orvosbiolégiai alkalmazasok 3 terlletre csoportosithatok: orvosi képfeldolgozas,
bioinformatika és gyogyszerkutatas.

Az orvosi képfeldolgozasi szektor célja digitalis orvosi képek szamitogépes vizsgdlata. Ehhez hozzatartozik az orvosi
adatok integracidja, a szamitasigényes orvosi eljarasok és a nagy populacidokon végzett felmérések adatainak és
statisztikainak feldolgozasa. llyen alkalmazasok példaul:

= A GATE, ami egy Monte Carlo alapu szimulator, amely segitséget nyujt a paciensek felvételei alapjan a
sugarterapias kezelések megtervezésében. Az alkalmazas az EGEE Grid infrastrukturat alkalmazza, hogy
a lehetd legrévidebb id6 alatt elkészitsen egy Monte Carlo szimulaciot, melynek eredményeit orvosi
tertleten alkalmazni tudjak.

= AClinical Decision Support System (CDSS) tudasbazison alapuld képosztalyozast hasznal, hogy segitse a
klinikai dontések meghozatalat. A gridet a nagy mennyiségl adatok begyUjtésére és az osztalyozé szoftver
begyjtétt adatokkal térténd tanitdsara hasznaljak.

= A Pharmacokinetics alkalmazas a kontrasztanyagok majban torténd diffuziojat tanulmanyozza magneses
rezonanciaképek (MRI) sorozata alapjan. A paciens mozgasa miatt a felvételeket lehetetlen kdzvetlendl
Osszevetni, azonban a képek parhuzamositott feldolgozasa révén a képek vizsgalata elfogadhatd id6n
belul végezhetd el a griden.

= A SiMRI3D egy magneses rezonancias képalkotas szimulacid, amely mesterséges, am valésaghi 3D
magneses rezonancian (MR) alapul6 képeket allit el6, igy téve lehetévé ismert forrasbol szarmazoé képek
analizisét, leletek tanulmanyozasat, és az MR felvételsorozatok tovabbi fejlesztését és optimalizalasat.

= A gPTM3D alkalmazassal 3D-s orvosi felvételek rekonstrualhatok interaktivan, akar komplex vagy nagy
kiterjedésl szervekrdl is. Az interaktivitashoz sziikséges QoS paraméterek eléréséhez a Grid néhany
pontjan az ilyen tipusi munkakhoz magas prioritast kell rendelni.

= A Bronze Standard alkalmazas orvosi képek nyilvantartasi algoritmusait értékeli ki. A kezelt adat
mennyisége és a folyamat szamitasi igénye még elérhetetlen hagyomanyos szamitégépekkel, de a Grid
kénnyen megbirkozik a feladattal.

= Az SPM szoftvercsomagot a neuroldgiai kutatokdzosség haszndlja, hogy az Alzheimer-kort a korai
stadiumaban felismerje. Mikddése a vizsgalt eset és nagyszamu normal eset 0sszevetésén alapul. A
Grid-technologiakkal kdnny( a hozzaférés az elosztott adatokhoz és a szamitasi eréforrasokhoz is.
altalanos szemizomsebészeti technikakat szimuldlja grafikus, interaktiv. médon, amit a kancsalsag
diagnozisanak alatamasztasara és gyogyitasara gyakran hasznalnak a sebészek.

= AThIS egy terapias besugarzasi szimulator, amely a GEANT4 eszkdzrendszeren alapszik. Az él6 szovet
besugarzasat szimulalja fotonokkal, protonokkal vagy kénnyi ion sugarnyalabokkal a rak kezeléséhez. A
Monte Carlo szimulacié hatékonysagi megfontolasokbdl parhuzamosan fut a GRID-es eréforrasokon.

Az alkalmazasi szinten is fejlesztenek olyan szolgaltatasokat, melyek segitik a migraciot a Grid infrastrukturaba:

= A Medical Data Manager (MDM) egy magas szintl kOztesréteg szolgaltatas, ami a gLite kdztesréteghez szorosan
kacsolddva biztositja a biztonsagos orvosi adatkezelést. Ez egy DICOM-to-grid adatkezelési rendszerinterfész, ami
orvosi meta adat kezelést és nagy biztonsagot kinal.

= A MOTEUR egy adat érzékeny, glLite interfészli munkafolyamat kezeld, amely képek analizalasara szolgald
folyamatok leirasara, és a gridbe illesztésére alkalmas. Magas szintl interfészt hoz létre a griden a végfelhasznalok
szamara, és transzparens modon kiaknazza az alkalmazas parhuzamositasi lehetségeit a
teljesitményoptimalizalas érdekében.
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A bioinformatika az él6 szervezet génjeit, proteineket és mas komponenseit tanulmanyozza. Ez magaban foglalja a
rendszer-szemléletli bioldgia tanulmanyozasat a griden, molekularis szintli rakkutatast, a betegségek génallomany szinti
vizsgalatat, a sejtmag protein és DNA kotéseit és teljes génallomany 6sszehasonlitast. Néhany példa a grides alkalmazasra:

t = A nukleoszémak rogzitése: a nukleoszéoma kialakulasa és mozgasa a DNS-en nagy bioldgiai jelentéséggel bir,
mégis az egyik legkevésbé ismert aspektusa a genetikanak. A legutdbbi kisérlet soran haromszor futtattak le
142,336 programot, amivel 24 évnyi szamitast végeztek el.

= Metagenomika: az egyik metagenomikaval kapcsolatos kisérletben 13 beteg bélflorajat analizaltak, tébb mint
300,000 szekvencia alapjan.

= AGrid Protein Sequence Analysis egy bioinformatikai webes portal, ami egy felhasznalobarat interfészt szolgaltat
a Grid biolégiaval kapcsolatos eréforrasaihoz. Az eszk6zdk — mint a BLAST, FastA, ClustalWW — és adatbankok —
mint Swiss-Prot vagy TrEMBL — ezen a portalon keresztil integraltan érhetdk el a gridben.

=  Grid metédusok biomarkerek stabilitas analiziséhez: a BioDCV nagy atereszt6képességli és nagy szamitasi
kapacitasu technolégidkra kialakitott biomarkerek stabilitasi analizisét végzé termékszintl alkalmazas.

= Nagyszabasu Rendszerbiolégia: az anyagcsere halézatok nagyléptékii modellezése, Grid oldalrél parhuzamos
megkozelitéssel. A teszt célja a metabolikus halézat kritikus paramétereinek, Monte Carlo modszerrel torténé
kikbvetkeztetése, amely magaban foglalja az alapvetd reakcios konstansok kinetikus paramétereinek véletlenszer(
becslését is. Egy egyszerli szimulacids sorozat egy standard szamitogépen 4-5 6rat vesz igénybe. Az EGEE
Griden eddig 7,000 futott le.

= Ateljes genetikai allomanyra kiterjedd Asszociaciés Tanulmanyok a komplex human betegségekrél: ez az elsé
telies genetikai allomanyra kiterjedd haplotipus analizis a szivkoszoruér-betegségekrdl. Ez egy csuszodablakos
haplotipus médszer, amit egy 1988 eseten végzett tanulmanyra és 3,004 iranyitas 377,857 egyedi nukleotid
polimorfizmushoz (SNP) val6 genotipizalasara alkalmaztak.

= A széleskorl génallomany Osszehasonlitds a teljes protein adatbazis automatikus csoportositasaval és
kommentarjaval foglalkozik. A kisérlet 599 gén 0Osszes protein szekvencidjanak teljes (mindent mindennel)
Osszehasonlitasa.

A gyogyszerkutatasi szektor célkitlizése az Uj gyodgyszerek megtalalasanak felgyorsitasa, a fehérjék strukturajanak és
dinamikajanak in silico szimulacidival.

= A WISDOM kezdeményezés nagyszabasu szamitasi feladatokat végez az in silico gydgyszerkutatdas szamara a
felbukkand és eddig elhanyagolt betegségek ellen. Ezek a virtudlis szlrési szamitasok meghatarozzak, hogy az
egyes valds gyogyszerek milyen jol kotddnek a virus specifikus célteriileteinez. A kisérletek azt mutatjak, hogy
azok, amelyek jobban koétnek, valdsziniibb, hogy aktivabbak a virussal szemben. A szoftver mar sikeresen
alkalmazasra kerult a malaria és a madarinfluenza ellen, és Ujabb izgalmas eredmények vannak kilatasban.
mellett tobbféle hozzaférést nydjt a molekula 3D struktdrajahoz. A molekularis kotések felhasznalhatok a
molekularis koélcsénhatéasok tanulmanyozasara, az enzim-réteg kolcsdnhatasainak elemzésére, valamint a
gyogyszerek fejlesztésére és a morbid mutans viselkedések megértéséhez.

= A GROCK (Grid Dock) célja a molekularis kodlcsonhatasok megfigyelésének lehetévé tétele a weben keresztil. A
felhasznald egy adott molekulat az ismert strukturak teljes adatbazisaval vethet 6ssze.

Alkalmazasok weboldalai

Az EGEE o6rommel fogad tovabbi alkalmazasokat. A részvétellel kapcsolatos tovabbi informacidkért latogassa meg a
kovetkez6 weboldalt: http://technical.eu-egee.org/index.php?id=392.

Az EGEE-n futé alkalmazasokrol valé bévebb felvilagositasért latogassa meg az EGEE weboldalat:
http://technical.eu-egee.org/index.php?id=148.

A csoport elérhetéségei

Drug Discovery Vincent Breton (IN2P3-LPC), email: breton@clermont.in2p3.fr
Medical Image Processing Johan Montagnat (13S), email: johan@i3s.unice.fr
Bioinformatics Christophe Blanchet (IBCP), email: christophe.blanchet@ibcp.fr
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