Raschere Entwicklung
von Medikamenten

Von EU und der FFG gefGrdertes Projekt mit Beteilisung der Innsbrucker Informatik.

ie Corona-Krise hat
D eindrckswvoll ge-
zeigt, wie wichtig eine
moglichst rasche Entwick-
lung von Medikamenten und
Impfstoffen ist. Pharma-
zeutische Unternehmen und
Forschungseintichtungen
arbeiten dabei mit aufwin-
digen Simulationen: Milliar-
den von Molekiilen und de-
ten Verhalten am Ziel-Virus
bzw. an Proteinen werden am
Computer simuliert, am Ende
steht idealerweise genau das
eine Moleldil, das mit seinem
Verhalten werthindert, dass
das Vims an menschliche
Zellen andockt oder sich ver-
mehrt. ,Derartige Berech-
nungen sind enorm zeitauf-
windig. Die beiden derzeit
leistungsstarksten  Super-
computer-Cluster in Europa
bendtigen fiir eine einzelne
derartige Simulation, in der
alle moglichen Kombinati-
onen von Molekiilen getestet
wetden, 60 Stunden nonstop
— dabeiwurden 70 Milliatden
Molekiile mit 15 Proteinen
abgeglichen®, erkldrt Univ-
Prof. Thomas Fahringer vom
Institut fir Informatik und
dem Forschungszentrum
Hochleistungsrechnen.
Beschleuniger-Hardware
Mit seinem Team und
mehreren Kooperationspart-
netn aus Schweden, Tsche-
chien, Osterreich und Italien,
darunter das grofe italie-
nische Phanmaunternehmen
Dotmpé, setzt er nun genau
an dieser Zeitkomponente
an: ,Wir arbeiten daran, die
wichtigsten Teile der Phar-
ma-Anwendung von Dompé
auf superschnelle GPU-Clus-
ter zu portieren. Das ist ex-
trem effiziente Beschleuni-
ger-Hardware, die seit etli-
chen Jahren immet mehr mit

Supetcomputer-Hardwate
kombiniert wird, um damit
enotme  Rechengeschwin-
digkeiten zu erreichen. Das
ist allerdings im WNormal-
fall sehr aufwindig, weshalb
wit gemeinsam mit einem
Partner von der Universi-
tit Salerno das CELERITY-
System entwickelt haben, mit
dem die Programmierung
derartiger GPU-Cluster stark
vereinfacht wird“ Damit ar-
beiten die Forscher*innen
zugleich datran, bisher se-
tielle, also hintereinandet
ausgefiihrte, Rechenschritte
parallel auszufiithren, also
gleichzeitig auf einer sehr
groflen Zahl von Prozessoten.

Halbierte Rechengzeit
Ein erstes Ziel ist, die Re-

chenzeit fiilr diese Experi-
mente auf unter 24 Stunden
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Das neve Projekt wird die Entwicklung
von Medikamenten beschleunigen.
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zu driicken, das widre mehr
als eine Halbietung der der-
zeit nitigen Berechnungs-
zeit — idealerweiseldsst sich
die Zeit aber noch deutlich
weiter, z. B. auf wenige Stun-
den, reduzieten. ,Das wi-
te ein bedeutender Meilen-
stein, um den sehr kostspie-
ligen und zeitaufwindigen
Prozess der Atrzneimittel-
entwicklung massiv zu be-
schleunigen, und das mit ei-
net Technologie, die wit hiet
in Innsbruck seit Jahten ent-
wickeln “

Das Projekt LIGATE, das
als Teil des Euro-High-Per-
formance-Computing-Joint-
Undertaking der Europa-
ischen Union lauft, fordert
die Gruppe von Univ-Prof
Fahtinger mit rund 600.000
Euto — etwa die Hilfte die-
ser Férderung in Osterreich
idbernimmt die Forschungs-
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forderungsgesellschaft FFG,
die andere Hilfte kommt von
der Buropdischen Komimis-
sion. Erster Anwendungsfall
fiir Dompé ist ein elgener
Impfstoff gegen Covid-19, das
Systern ldsst sich aber natiir-
lich an andere Medikamente
anpassen. Und der Beitrag
der Innsbrucker Informati-
ket unterstitzt auch kom-
plett andere Anwendungen:
Junset Firmen-Projektpatt-
net in Osterreich, die tofmo-
tion GmbH, entwickelt Ka-
meras, die Objekte auch bei
schlechtern Wetter erken-
nen und die im Rahmen au-
tonom fahrender Autos zum
Einsatz kommen. Hietr spielt
Geschwindigkeit natitlich
eine grofe Rolle Die errei-
chen wir dutch das Inns-
brucker CELERIT¥-System.®
Mehr dazu unter www.ligate-
project.eu



