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Inici > Els bessons digitals anivell cel-lular guden a personalitzar €l pronostic i tractament en tres casos de
cancer

Els bessonsdigitals a nivell cel-lular ajuden a personalitzar €l
pronostici tractament en tres casos de cancer

PerMedCoE treballa en |a creaci6 de bessons digitals que poden representar sistemes anivell cellular de
maneravirtual per a predir computacionalment la resposta a potencial s tractaments.
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Aquestes simulacions a nivell cel-lular poden ser personalitzades amb informacio
especifica del pacient per arecollir lesinfluéencies genétiquesi del'entorn delsindividusi
aixi proveir un coneixement més profund del context biologic de les malalties que estan
baix estudi.

Sota la coordinaci6 del Barcelona Supercomputing Center, PerMedCoE (European Centre of Excellence for
Personalised Medicine) explota l'experiencia dels socis per a aportar eines exaescalai metodol ogies que
ajudin amillorar lacomprensié del cancer i la concepcio6 apropiada d'un potencial tractament.
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Alfonso Vaeéncia, professor del ICREA, director del Departament de Life Sciences a Barcelona
Supercomputing Center i coordinador de PerMedCoe destaca: En aquests dos anys d'existencia e centre ha
dut a terme un progrés substancial en I'optimitzacié de smulacions a nivell cel lular i la seva integracio en
entorns HPC. Aquestes einesi fluxos de treball disponibles de manera obertes a la comunitat, obren noves
portes a |'estudi biologic de les cél-lules cancerigenes. Aquestes poden arribar a ajudar a I'optimitzacio de
tractaments personalitzats en € llarg termini.

A través d'aguests tres casos practics de cancer, el projecte PerMedCoe fa servir dades publiques reals per
combinar eines de simulacio de nuclis (MaBoSS, CelINOpt, COBREXA, CARNIVAL i PhysiCell) en fluxos
de treball computacionals que sexecuten en instal -lacions HPC.

Siner gies far macologiques de linies cel -lular s en tractaments contra
el cancer

Per aidentificar les consequiéncies de les diferents sinergies farmacol 6giques utilitzades en tractaments
contra el cancer, els models de programari de ssmulacié anivell cel -lular HPC-ready de PerMedCoE han
combinat interaccions entre |les terapies de cancer seleccionades. El projecte proposa combinacions

farmacol 0giques efectives per a cancer gastric, de prostatai de colon, utilitzant MaBoSS, CelINOpt i
COBREXA per aestimular milers de linies cel-lularsi habilitar laidentificacio i taxonomia de dadesi poder
detectar els patrons. Laidentificacio de I'heterogeneitat del pacient habilitala modelitzaci6 next-generation
per a aprofundir en la personalitzacio dels tractaments farmacol 0gics. En aquest sentit, en el MareNoustrum
4 situat al Barcelona Supercomputing Center sha desenvolupat i executat amb éxit un flux de treball per ala
prediccio d'unes combinacions farmacol 0giques seleccionades i personalitzades, posant el focus en la
metastasi primerencaen el cancer de colon.

Diagnostic de cancer basat en informacié omica

En aquest cas d'Us, les eines de simulacio anivell cel-lular son utilitzades per aidentificar els diferents
transcursos clinics de pacients individuals basant-se en lainformacié clinicai molecular. Unaandlisi en curs
examina el cas de 551 pacients de Leucemialinfocitica cronicaal'Hospital Clinic a Barcelona, Espanya. Les
eines MaBoSS, COBREXA i PhysiBoSS produeixen models metabolics basats en informacié omicai
coneixement de laliteratura cientifica. Ajuden a predir els resultats clinicsi proven diferents condicions
personalsinicialsi potencials intervencions.

Evolucio tumoral basada en omicasi imatges unicel-lulars.

Les eines de PerMedCoE shan utilitzat per amodelitzar I'evolucié tumoral utilitzant simulacions de HPC
per arespondre a preguntes com ‘ Que hagués passat si €l tumor del pacient no shagués extirpat? . Aquesta
aproximaci6 aprofundeix en lacomprensio de I'evolucié tumoral i obre la porta a oportunitats de trobar
tractaments personalitzats en cas de recaiguda. A diferéncia de les metodol ogies matematiques classiques,
I'ts del HPC ofereix simulacions de bilions de cél -lules incorporant pertorbacions genétiquesi de I'entorn i
aplana el terreny per alasimulacié de tumors en escalareal, un pas endavant en I'assaig de medicaments i
tractaments en bessons digitals (models virtual s dissenyats per a simular un objecte fisic).



El BSC lideralaimplementacio i el benchmark dels casos d’ s de PerMedCoE a través d'un treball conjunt
del Departament de Life Sicences, €l d'Operacionsi el de Computer Sciences. El centre encapcala aquests
esforgos reunint una comunitat internaciona de desenvolupadors d'einesi usuaris per aanalitzar i provar
eines externes similars. A més de fomentar I'intercanvi entre experts en aguest camp, €l benchmarking
fomenta acords en estandards per a assegurar lainteroperabilitat de les eines utilitzades en els fluxos de
treball per aaixi trobar I'eina optima per a problema especific.

Sobre Per M edCoE

Coordinat pel Barcelona Supercomputing Center (BSC), aquest centre d' excel -léncia ha estat financat per la
Comissio Europeaamb 5 milions d’ Eurosi tindralloc entre I’ 1 d’ octubre de 2020 i € 30 de setembre de
2023. 12 socis reconeguts mundialment, tant académics com industrials, i provinents de tota Europa
participen a centre d’ excel-léncia: Barcelona 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 Delbrick Center for Molecular Medicine (MDC), University of Ljubljanai ELEM Biotech.

e Peu defoto: L'entrenament de models de |A amb quantitats massives de dades experimentalsi
cliniques revolucionara la biologia molecular i |a medicina, proporcionant nous coneixements i
metodologies noves per amillorar € pronostic i el tractament de malaties. Font: aquestaimatge
composta es va generar amb materials de Paul Macklin (imatge de besso digital), la comunitat del
mapa de malaties COVID19 (imatge de viamolecular) i el BSC.
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