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Modelowanie obliczeniowe umozliwia dogtebne
poznanie fuzji bton komorkowych

Naukowcy z Francji, Wielkiej Brytanii i Austrii, wykorzystujgc moc obliczeniowg
rozproszonej infrastruktury europejskiej do zastosowan komputerowych o duzej
wydajnoéci DEISA, opracowali model kompleksu biatkowego SNARE, spetniajacego
funkcje katalizatora fuzji dwéch bton. Maja...

Naukowcy z Francji, Wielkiej Brytanii i Austrii,
wykorzystujgc moc obliczeniowg rozproszonej
infrastruktury europejskiej do zastosowan
komputerowych o duzej wydajnosci DEISA,
opracowali model kompleksu biatkowego
SNARE, spetniajgcego funkcje katalizatora
fuzji dwdch bton. Majg oni nadzieje na
stworzenie nowych mozliwosci

opracowywania lekow.

- Badania podstawowe majg zasadnicze znaczenie, poniewaz istnieje kilka
aspektow funkcjonowania biatek i bton komoérkowych, kidre nie sg jeszcze w petni
poznane. Dzieki lepszemu zrozumieniu tych mechanizméw tatwiejsze bedzie, na
przyktad, opracowywanie nowych czynnikéw farmaceutycznych - wyjasnia dr Marc
Baaden, pracownik naukowy Laboratorium Biochemii Teoretycznej w Paryzu. -
Badajac zjawisko na poziomie atomowym, mozemy gtebiej pozna¢ zachowanie bton
komoérkowych i biatek, ogolnie i na wigkszg skale.

Z zaburzeniami funkcjonalnymi bton komérkowych zwigzane sg liczne choroby. W
przypadku badanym przez dr. Baadena i jego kolegow btony komoérkowe albo wcale
nie ulegajg fuzji, albo proces ten przebiega zbyt opornie. Za te fuzje odpowiedzialny
jest kompleks biatkowy SNARE. Zaburzone dziatanie biatek SNARE moze na
przyktad skutkowac cukrzycg dorostych. Dlatego zrozumienie funkcjonowania
SNARE moze utatwi¢ opracowywanie nowych metod terapeutycznych. Poza
medycyna z lepszego poznania dziatania biatek skorzysta przemyst kosmetyczny i
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nanotechnologie.

- Wiedza na temat dziatania bton komérkowych stworzy tez mozliwosci w dziedzinie
nanotechnologii. Pod wzgledem technicznym badane przez nas biatka sg
inteligentnymi maszynami, ktére doskonale wykonujg zamierzone zadania, czyli
dokonujg Scistej fuzji dwdch bton lipidowych - wskazuje dr Baaden.

Cho¢ opisujac procesy na poziomie czasteczkowym naukowcy czesto muszg sie
uciekac do pidra i papieru - techniki, ktérg dr Baaden nazywa "biologig rysunkowg" i
krytykuje za to, ze tatwo wprowadza ona w btad - specjaliéci zaangazowani w
omawiane badania uzyskali dostep do sieci DEISA w ramach inicjatywy DECI
(DEISA Extreme Computing Initiative), umozliwiajgcej im opracowanie wyjatkowo
ztozonego modelu.

- Czgsteczkowe modelowanie obliczeniowe, czyli symulacja, uwzglednia wtasciwosci
fizyczne w sposob bardziej realistyczny - twierdzi dr Baaden. - Dobry model
czgsteczkowy umozliwia nam przeanalizowanie najdrobniejszych szczegbtow
systemu w kontrolowany sposéb i w pozadanych okolicznosciach. Mozemy tez tatwo
zmienia¢ dowolnie wtasciwosci modelu, by sprawdzaé rézne hipotezy - dodaje. W
efekcie symulacja utatwia badanie zdarzen dynamicznych.

- Tradycyjnie modelowanie obliczeniowe byto stosowane do symulowania
pojedynczej btony - co jest i tak bardzo ambitnym zadaniem. Jednakze my
dokonalismy symulacji potgczenia dwdch bton lipidowych za po$rednictwem
kompleksu biatkowego, wiec wyzwanie byto jeszcze wieksze - mowi dr Baaden.

Wedtug niego przyszte metody modelowania obliczeniowego beda musiaty taczy¢
bardzo doktadne modelowanie na poziomie atomowym z modelami gruboziarnistymi,
symulujgcymi wydarzenie o wiekszym zasiegu. Dodatkowo, jak podsumowuje dr
Baaden, "wazna jest komunikacja miedzy symulacjami na réznych poziomach.
Pozwoli nam to doktadniej symulowac detale o szczegdlnym znaczeniu, a takze
wieksze catosci za pomocg modelu gruboziarnistego".
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Superkomputerowe sieci tagcza sity, by
sprosta¢ wyzwaniu w dziedzinie
medycyny
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Czas obliczeniowy dla 45 projektéw w
europejskiej sieci komputerowej o
wysokiej wydajnosci DEISA
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