Dwa najpotezniejsze superkomputery w Europie wspieraja walke przeciwko koronawirusowi w ramach
projektu EXSCALATE4CoV

Exscalate4CoV, to prywatno-publiczne konsorcjum, zrzeszajagce 18 partneréw z Europy (w tym
Miedzynarodowy Instytut Biologii Molekularnej w Warszawie), wspierane przez unijny program ,Horyzont
2020” i kierowane Dompé Farmaceutici . Ostatnie miesigce projektu to intensywnie symulacje
komputerowe oddziatywan miedzy biatkami koronawirusa SARS-CoV-2 i czgsteczkami potencjalnych lekow,
aby opracowac terapie skutecznie zwalczajgcq wirusa. Wykorzystuje sie w nich europejskie centrow
superkomputerowych w Eni, CINECA, Barcelona Supercomputing Center i FZ Juelich.

Dziatania grupy zadaniowe] Exscalate4COV ds. Obliczen Wysokiej Wydajnosci, koordynowanej przez
Politecnico di Milano sg teraz wspierane przez dwa najpotezniejsze superkomputery w Europie: nowy
system HPC5 w firmie energetycznej Eni i system Marconi-100 we wtoskim centrum superkomputerowym
CINECA. Podczas wirtualnej konferencji ICS High Performance (czerwiec 2020), zostaty uznane jednymi z
najszybszych komputerdw i znalazty sie na liscie TOP500 najszybszych superkomputerdw na Swiecie.

Numer jeden w Europie (numer szes¢ na liscie TOP10 na swiecie) to nowy system HPC5 zainstalowany w
Eni, osiggajacy 35,5 PetaFLOPS (milion miliarddw operacji zmiennoprzecinkowych na sekunde) i najwyzszg
wydajnos¢ 51,7 PetaFLOPS. HPC5 to system PowerEdge, zbudowany przez firme Dell i zasilany procesorami
Intel Xeon Gold, procesorami graficznymi NVIDIA Tesla V100 oraz siecig Mellanox HDR InfiniBand. Drugim
najszybszym superkomputerem w Europie jest Marconi-100, zasilany procesorami IBM Power9,
procesorami graficznymi NVIDIA V100 i dwuszynowa siecig Mellanox EDR InfiniBand. Marconi-100 osiggnat
wydajnos¢ 21,6 PetaFLOPS i szczytowg wydajnosé 29,4 PetaFLOPS i stat sie numerem 9 na liscie TOP10 na
Swiecie.

Planowane s3 kolejne inwestycje w Europie, a wsrdd nich m.in.: superkomputer Leonardo, ktdry znajdzie
sie w Boloniskim Parku Naukowym we Wtoszech oraz superkomputer MareNostrum 5, ktory zostanie
umieszczony w Barceloriskim Centrum Superkomputeréw w Hiszpanii. Systemy te, zakupione w ramach
Europejskiego Wspdlnego Przedsiewziecia w dziedzinie Obliczen Wielkiej Skali (European High-Performance
Computing Joint Undertaking), bedg miaty zapewniong trwatg wydajnos¢, co pozwoli im znalez¢ sie wsréd
pieciu najpotezniejszych superkomputeréw na Swiecie.

Obecnie superkomputery wykorzystywane przez konsorcjum przetwarzajg juz dane chemiczne z duzg
predkoscig, ale dzieki dostepnosci systeméw HPC5 i Marconi-100 firmy Eni, prace w projekcie zostang
znacznie przyspieszone. Trzon projektu stanowi Exscalate (EXaSCale smArt pLatform Against paThogEns),
obecnie najmocniejsza i najbardziej efektywna inteligentna platforma superkomputerowa na Swiecie.
Exscalate wykorzystuje ,biblioteke chemiczng” ztozong z 500 miliardéw czasteczek i stanowi potezne
narzedzie do przyspieszania obliczeniowej fazy ,in silico” rozwoju nowych terapii (zwanej wirtualnym
procesem przesiewowym). Aby o0siggng¢ swoje cele i szybciej i skuteczniej zwalczaé pandemie
miedzynarodowe, konsorcjum Exscalate4dCOV wykorzystuje nie tylko najpotezniejsze superkomputery w
Europie, ale takze jedne z najlepszych laboratoriéw obliczeniowych i nauk przyrodniczych w Europie.

W ciggu ostatnich miesiecy przeprowadzono pierwszg wirtualng (in silico) faze badan przesiewowych na
superkomputerach konsorcjum , w celu przetworzenia ponad 400 000 czasteczek (tj. bezpiecznych lekow i
produktéw naturalnych), udostepnionych konsorcjum przez koordynatora projektu - Dompé farmaceutici
oraz Instytut Fraunhofer (IME). Przetestowano ponad 7.000 czgsteczek o obiecujgcych wtasciwosciach.
Pierwszenstwo w testowaniu miaty czgsteczki w fazie klinicznej lub juz funkcjonujace na rynku. Jako gtéwny
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wynik pierwszej fazy projektu ,in-silico”, Exscalate4Cov ogtosit niedawno, ze lek Raloxifene jest skuteczny
przeciwko SARSCov-2 in vitro, przeciwdziatajgc replikacji wirusa w komdrkach.

Wykorzystanie Raloksyfenu przeciwko Sars-Cov2, w imieniu cztonkéw konsorcjum, zostato objete ochrong
wtasnosci intelektualnej. Dompé poprosit o dostep do badan klinicznych w celu ustalenia skutecznosci
raloksyfenu u pacjentéow z Covid-19.

W drugiej fazie wirtualnych testéw przesiewowych, platforma Exscalate bedzie wykorzystywac¢ HPCS5 i
Marconi-100, dwa najpotezniejsze superkomputery w Europie, w celu znalezienia wysoce specyficznych
nowych czasteczek do opracowania terapii przeciw SARS-CoV-2 po wyjsciu z fazy krytycznej obecnego
kryzysu. W tym etapie, dzieki ,bibliotece chemicznej” o mozliwosci przetwarzania ponad 3 milionéw
czgsteczek na sekunde, testy zostang rozszerzone na 500 miliardéw czgsteczek.

Najbardziej obiecujgce substancje zostang zweryfikowane w kolejnych etapach procesu tworzenia lekow. W
te intensywne prace doswiadczalne wtaczg sie cztonkowie konsorcjum — substancje zostang zbadane pod
katem okreslenia struktur komplekséw, jak i w kierunku wyjasnienia ich mechanizmu dziatania na poziomie
biochemicznym i komdérkowym.

Konsorcjum Exscalate4Cov (www.exscalate4cov.eu), wspierane przez unijny program ,Horyzont 2020” w
zakresie badan naukowych i innowacji, koordynowane jest przez Dompé farmaceutici i sktada sie z 18
instytucji cztonkowskich z siedmiu krajéw europejskich: Politecnico di Milano (Dept. of Electronics,
Information and Bioengineering), Consorzio Interuniversitario CINECA (Supercomputing Innovation and
Applications), Universita degli Studi di Milano (Department of Pharmaceutical Sciences), Miedzynarodowy
Instytut Biologii Molekularnej i Komérkowej w Warszawie, MIBMiK (Warszawa, Polska), KU Leuven,
Elettra Sincrotrone Trieste, Fraunhofer Institute for Molecular Biology and Applied Ecology, BSC Barcelona
Supercomputing Centre, Forschungszentrum Jilich, Universita degli Studi Federico Il di Napoli (Department
of Pharmacy), Universita degli Studi di Cagliari, SIB Swiss Institute of Bioinformatics, KTH Royal Institute of
Technology (Department of Applied Physics), Associazione Big Data, Istituto Nazionale di Fisica Nucleare
(INFN), Istituto nazionale per le malattie infettive Lazzaro Spallanzani and Chelonia Applied Science.

Miedzynarodowy Instytut Biologii Molekularnej i Komodrkowej w Warszawie bierze udziat w
eksperymentalnej czesci projektu i odpowiada za okreslenie struktur przestrzennych biatek koronawirusa ze
zwigzanymi inhibitorami, w celu okreslenia mechanizmu ich dziatania. Ze strony MIBMiK projekt prowadzi
prof. Marcin Nowotny, kierownik Laboratorium Struktury Biatka.

Wiecej informacji:
Strona projektu: www.exscalate4cov.eu
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