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Per M edCoE: ssimulacions Exascala a nivell cel-lular per auna
M edicina Personalitzada Eur opea

Coordinat pel Barcelona Supercomputing Center (BSC) i financat per la Comissio Europea, aquest centre

d excel -lencia HPC recentment iniciat optimitzara a HPC/Exascala codis per asimulacions anivell cel-lular,
cosa que omplirael buit entre les simulacions anivell d’organ i anivell de molécula, i contribuiraal full de
ruta europeu de la medicina personalitzada.

La propera generacio de supercomputadors Exascala es convertira en una e na necessaria per tractar
malaltiesanivell individual i donar un pas endavant ala medicina personalitzada. PerMedCoE
(HPC/Exascale Centre of Excellence in Personalised Medicine) és un centre d’ excel -lencia europeu
recentment iniciat que proporcionara unainfraestructura eficient i sostenible per recolzar €l
desenvolupament de la medicina personalitzadai mostrar casos d’ us millorats amb HPC/Exascala, com per
exemple latraduccié d' informacié omica de cél -lules individuals a models mol eculars accionables de
malalties.

Una de les contribucions més significatives de PerMedCoE sera |’ escalat de les ssmulacions anivell cellular
aHPC/Exascala, que salvarala bretxa entre les simulacions a nivell molecular i anivell d’ organ
proporcionades per altres CoEs com CompBioMed i BioExcel.

“PerMedCoE impulsara la competitivitat de la medicina personalitzada europeai aspiraaconvertir-se en el
centre de la comunitat del software d’ Exascala en aguest ambit”, diu Alfonso Valencia, ICREA Research
Professor, Coordinador de PerMedCoE i Director del Departament de Cienciesde laVidadel BSC. “ Aquest
és el quart centre d’ excel-léncia coordinat pel BSC, i estem particularment contents i agraits de liderar aquest
projecte en e moment actual, quan la recerca biomedica és més rellevant que mai”.

La medicina personalitzada obre fronteres inexplorades a tractar malalties a nivell individual combinant
informacié clinicai omica. Tanmateix, el rendiment del software de simulacio6 actual és encarainsuficient
per abordar problemes medics com I’ evolucié de tumorsi laresposta a tractaments a nivell de cel-lules
individuals, com els tractaments especifics per cada pacient. Per aquesta rad, aguest centre d’ excel -lencia
europeu persegueix els seglients objectius principals:

e Optimitzar software clau de simulaci6 anivell cel-lular ales noves plataformes pre-exascala per tal de
contribuir a full de ruta europeu de la medicina personalitzada.
¢ Integrar la medicina personalitzada al nou ecosistema europeu HPC/Exascalai oferir accés a software
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optimitzat i adaptat a HPC/Exascala.

e Dissenyar i completar una serie exhaustiva de casos d’ Us de medicina personalitzada per tal de
promoure el desenvolupament de ssmulacions anivell cel-lular.

e Construir les bases per ala seva sostenibilitat amb la coordinacio de les comunitats de medicina
personalitzadai HPC, i ladifusio de casos d' Us, formacio, experienciai bones practiques ala
industria, academiai usuarisfinals.

Tres departaments del BSC contribueixen al projecte, en un veritable esfor¢ conjunt gue enforteix la
interdisciplinarietat del centre: els departaments de Ciencies de laVidai Operacions dirigiran conjuntament
I” optimitzacié de software de medicina personalitzada a arquitectures Exascala, on €l departament de
Ciencies de la Computacio contribuira amb €l's inestimabl es coneixements adquirits a POP CoE. Ciencies de
laComputacié i Ciencies de la Vida coordinaran conjuntament els casos d’ Usi crearan una plataforma

d’ avaluacié comparativa (benchmarking) per a codis optimitzats. També contribuiran ala preparacié de
fluxos de treball eficients per ales comunitats d’ usuaris de medicina personalitzada. El BSC aprofitarala
seva experiéncia en comunicacio en lacomunitat HPC i la seva presencia a altres centres d excel -leéncia per
tal de fer un esfor¢ important per posicionar aquest projecte i alinear-lo amb altres centres d’ excel -lencia,
especialment amb BioExcel.

El centre es convertiraen un punt d entrada del software de simulacio anivell cel-lular preparat per a
Exascala, capag de transformar lainformacié omica personal en models mecanistics accionables de
rellevanciamedicai de recolzar a desenvolupadorsi usuaris finals amb coneixements practicsi millors
practiques. També connectara desenvolupadors de software de simulacié amb experts en HPC, HTC i HPDA
as centres d’ excel -lencia POP i HIDALGO, treballara amb altres consorcis biomeédics com ELIXIR i
LifeTime, i connectara infraestructures pre-exascala allotjades a centres com el BSC i el CSC —IT Center
for Science.

Sobre Per M edCoE

PerMedCoE (HPC/Exascale Centre of Excellence for Personalised Medicine) proporcionara un punt

d entrada eficient i sostenible ala metodologia per latraduccié d’ informacié omica a models de funcions

cel lulars accionables, de rellevancia medica, preparada per a HPC/Exascala. Coordinat pel Barcelona
Supercomputing Center (BSC), aquest centre d’ excel -léncia ha estat financat per la Comissio Europea amb 5
milions d’ Eurosi tindralloc entre |’ 1 d’ octubre de 2020 i €l 30 de setembre de 2023. 12 socis reconeguts
mundial ment, tant académics com industrials, i provinents de tota Europa participen al centre d’ excel -léncia:
Barcel ona Supercomputing Center (BSC), CSC —IT Center for Science, University of Luxembourg, Institut
Curie, University Hospital Heidelberg, Atos Spain, KTH Royal Institute of Technology, European
Molecular Biology Laboratory (EMBL), Centre for Genomic Regulation (CRG), Max Delbrtick Center for
Molecular Medicine (MDC), University of Ljubljanai ELEM Biotech.

Més informacio:

www.permedcoe.eu

@PerMedCoE
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Cell Cycle Phase: | Premitotic [l Apoptotic I Necrotic

* Peu de foto: Exemple del marc que fa possible les simulacions multiescala. PerMedCoE permetra ampliar
les simulacions multiescala que combinen models Bool eans que capturen comportaments intracel -lularsii
models basats en agents que estudien les dinamiques de poblacions. Imatge de Miguel Ponce de Ledn
(PerMedCoE)

El projecte PerMedCoE ha rebut finangament del programa de recerca | innovacié Horizon
2020 de la Uni6 Europea sota |’ acord de subvencid N° 951773.
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