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SICOS BW GmbH

Mit Héchstleistungsrechnern und Data Analytics gegen das Coronavirus

In einer Epidemie sind Datenaustausch und Nutzung innovativer Technologien essenziell, um wirksam und schnell gegen
die Infektion vorgehen zu konnen. Hochstleistungsrechner und Data Analytics leisten dabei einen wertvollen Beitrag.
SICOS BW agiert als vielversprechendes Solution Center, das die Briicke von numerischer Simulation, Big Data und Kl zu
Unternehmen auch im Medizintechnik-Bereich schlagt.

Im Falle der Coronavirus-Erkrankung COVID-19 gibt es gleich mehrere Ansatzpunkte fiir neue Technologien: Zum einen kann
man der Struktur des neuartigen Coronavirus SARS-CoV-2 mithilfe von Simulation und Supercomputern auf den Grund gehen
und somit passgenaue Therapieansdtze entwickeln. Zum anderen lassen sich Daten und Technologien nutzen, um die
offentliche Sicherheit zu verbessern.

Tiroftner fiir Hochstleistungssysteme

Um die komplexen Berechnungen analysieren zu kdnnen, nutzt das HLRS modernste Virtual-Reality-Technologie in ihrer 3D-CAVE.
© HLRS

»Wir méchten Unternehmen, Instituten und Softwareherstellern den Zugang zu Héchstleistungsrechnen und Data
Analytics erleichtern”, erkldrt Dr. Andreas Wierse, Leiter der SICOS BW GmbH. ,,Unternehmen miissen fortlaufend
Hochstleistungen erzielen, um neue Daten effektiv zu verarbeiten und wettbewerbsfahig zu bleiben. Wir fungieren fiir unsere
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Kunden als Schnittstelle zwischen Wissenschaft und Industrie. Die SICOS BW ist zwar eine GmbH, aber sie ist nicht kommerziell
ausgerichtet. Daher ist die finanzielle Unterstltzung durch die beiden Gesellschafter, das Karlsruher Institut fiir Technologie
(KIT) und die Universitat Stuttgart, sowie das baden-wiirttembergische Ministerium fiir Wissenschaft, Forschung und Kunst
wesentlich, um auch kleineren Unternehmen einen guten Zugang zu Big Data, Smart Data oder Simulationen zu erlauben”, so
Wierse. Die Gesellschafter sind mit ihren beiden Rechenzentren, dem Steinbuch Center for Computing (SCC) und dem
Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS), die Technologietrager fiir denkbare Anwendungen in den Bereichen
Maschinenbau, Klimasimulation oder Materialwissenschaften.

Das grofe Rechnen — Corona-Andockproteine im Visier

In der Biotechnologie wird Hochstleistungsrechnen bereits innovativ eingesetzt, wie zum Beispiel beim computerunterstitzten
Designen von Medikamenten. Der studierte Mathematiker und promovierte Ingenieur Wierse kennt die Anforderungen der
Industrie und die Méglichkeiten der Wissenschaft: ,Der Einsatz im Bereich numerische Simulation ist riesig. Wir bieten die
dazugehérige IT-Infrastruktur und suchen nach methodischen und technologischen Werkzeugen, um die groBen Datenmengen
effektiv zu managen.”

Der Prozess von der Entdeckung eines neuen Wirkstoffs bis zur Produktion ist langwierig. Aktuell ist aber Schnelligkeit
gefragt. Eine Spitzenrechenleistung von vielen PetaFlops — also einer Zahl mit 15 Nullen — I3sst sich beispielsweise der
Eintrittsstelle des neuen Coronavirus in die Wirtszelle widmen. Flops steht dabei fiir , Floating Point Operations Per Second”,
also wie viele Rechenoperationen pro Sekunde durchgefiihrt werden kénnen.

Um in menschliche Zellen einzudringen, muss sich das Coronavirus mit dem Spike-Protein an den ACE2-Rezeptor der
Wirtszelloberfldche anheften. Die Darstellung der atomgenauen Struktur des Spike-Proteins liefert eine Menge Daten, die
prazise erfasst und aufgearbeitet werden missen. SchlieBlich kann dies der Schliissel flir effektive antivirale Mittel darstellen.
Denn das Virus ist raffiniert: Erscheint seine Oberflachenstruktur zundchst ,unauffallig”, andert sich kurz vor Eintritt in die
Zelle die Konformation des Spike-Proteins, um sich so in eine fiir den Zellrezeptor passende Form zu bringen%, Hier kénnen
spezifische Simulationsmodelle prdzise und wertvolle Unterstiitzung leisten. Bei den Berechnungen lasst sich auch die
spezifische Spaltstelle des Spike-Proteins einbeziehen, die bis jetzt in verwandten Viren nicht gefunden wurde?,

Hat man die Angriffsflache im Detail bloBgestellt, kann das Rechnen losgehen: Mit Hochleistungscomputern ldsst sich
simulieren, wie sich das neuartige Coronavirus unter dem Einfluss tausender Wirkstoffe verhalt. Daran arbeitet derzeit

der weltweit schnellste Supercomputer Summit (OLCF-4) mit 10.000 IBM-Prozessoren am Oak Ridge National

Laboratory“, erganzt durch den Supercomputer Sierra am Lawrence Livermore Lab. Nur zwei Tage wurden zur Analyse von
rund 8.000 Wirkstoffkandidaten bendtigt. 77 davon werden als vielversprechend angesehen, um den Andock-Prozess des Virus
abzuschwdchen bzw. komplett zu verhindern. Mit einem herkdmmlichen Rechner hdtte diese Analyse Monate gedauert, mit
Labortests erheblich [anger. In weiterer Folge werden die Daten aus den 77 Substanzen mit aktuellen Forschungsdaten zum
Virus erganzt, erneut getestet und die Pioniere davon im Labor gepriift.

Europas schnellster Rechner steht bereit

Es existiert dafiir eine Zusammenarbeit mit Supercomputerzentren weltweit. Durch das dezentralisierte Rechenprojekt
Folding@home® wird die Rechenleistung erweitert und viele Wissenschaftler beteiligt. Welchen Beitrag kann SICOS hier
leisten? "Unsere Rechenzentren unterstiitzen komplexe Berechnungen mit ihren Rechenressourcen, und unsere universitaren
Partner stellen ihre Analytics-Kompetenz und Infrastruktur zur Verfligung.” Wierse kann dazu auf eine Uber 25-jdhrige
Expertise in Simulation und Visualisierung zurtickblicken, gestiitzt durch sein achtkopfiges Team sowie Kooperationen mit
anderen Konzernen. HAWK, das Flaggschiff unter den Supercomputern des HLRS, ist flir technische Simulationsanwendungen
geradezu optimiert. In Verbindung mit anderen Plattformen fiir Hochleistungsdatenanalyse und kinstlicher Intelligenz
ermdglicht Europas schnellster Rechner mit 26 Petaflops die Unterstiitzung neuartiger Arbeitsablaufe, Simulation,
Datenerzeugung sowie -analyse und kombiniert dies mit Deep Learning.

Effizientes Gegensteuern per Mustererkennung und Tracing-App
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HAWK, der neue Supercomputer des Hochstleistungsrechenzentrums Stuttgart, ist mit mehr als 720.000 Rechenkernen fast viermal so schnell wie
sein Vorgdnger.
© HLRS

Um der Pandemie wirksam und schnell entgegenzutreten, ist es wichtig, das Infektionsgeschehen umfassend zu erkennen und
zu interpretieren. Wie breitet sich das Virus aus? Welche Krankheitsverldufe sind bei welchen Patientengruppen
wahrscheinlich? Mit Data Analytics und maschinellem Lernen lassen sich spezifisch Muster erkennen. Auch typische
Infektionsmuster an der Lunge der Erkrankten kénnen sich schneller identifizieren lassen.

Bis Impfstoffe entwickelt und zugelassen sind, miissen wir mit bestimmten VorsichtsmaBnahmen leben, um eine erneute
liberschieBende Infektionswelle zu vermeiden. Eine davon kann eine Tracing-App darstellen. Tracing-Apps funktionieren mit
Bluetooth-Technologie. Alle paar Minuten wird eine neue Identifikationsnummer erstellt und an die nahe Umgebung
ausgesendet. Sind zwei Smartphones mit dieser App uber 15 Minuten weniger als zwei Meter voneinander entfernt, werden die
beiden anonymen Identifikationsnummern auf beiden Telefonen abgespeichert. Hat ein Nutzer nachfolgend
Krankheitssymptome, kann er das iiber die App melden und so das Gesundheitsamt-Prozedere beschleunigend ersetzen. Uber
die App kann eine Nachricht an die Kontaktpersonen gesendet werden mit dem Hinweis, sich testen zu lassen. Identitdt und
Standort der betreffenden Personen sollen nicht erhoben werden. Die Bundesregierung hat aus Datenschutzgriinden einer
dezentralen Speicherung der Daten zugestimmt, also nur auf den Smartphones der Nutzer selbst. Auch andere Technologien
wie Warmekameras oder Sensoren im Bereich Internet der Dinge (loT) kénnen bei der Friiherkennung und Eingrenzung
weiterer Infektionsausbriiche helfen.

Modellparameter kdnnen also vielfach anfallen. Auch Analysen, etwa dariiber, wie sich Ansteckungen an Bord von Flugzeugen
ausbreiten kénnen, lassen sich mit Supercomputern modellieren. Apropos Flugzeug: Auch in der Luft- und Raumfahrt bietet
die SICOS BW viele Simulationen und Berechnungen.

Die Anwendungsfelder sind multiperspektivisch. In der aktuellen Corona-Pandemie aber bietet sich die Méglichkeit, durch
beschleunigten Zugang zu HPC-Ressourcen (HPC = High Performance Computing, Hochleistungsrechnen) schnelle Daten zu
komplexen Berechnungen und Prognosen sowie Simulationsforschungen fiir die Entwicklung von Medikamenten und
Impfstoffen zu erhalten, um das Infektionsgeschehen einzuddmmen. Jetzt und auch in Zukunft. Denn klar ist: Wir werden auch
weiterhin mit vielen Epidemien konfrontiert. Fiir ein schnelles, gezieltes Gegensteuern kénnen diese Technologien ein
entscheidender Wegweiser sein.

Quellen:

1 Repurposing Therapeutics for COVID-19: Supercomputer-Based Docking to the SARS-CoV-2 Viral Spike Protein and Viral Spike Protein-Human ACE2 Interface:
https://chemrxiv.org/articles/Repurposing_Therapeutics_for_the_Wuhan_Coronavirus_nCov-2019_Supercomputer-
Based_Docking_to_the_Viral_S_Protein_and_Human_ACE2_Interface/11871402



2 Cryo-EM structure of the 2019-nCoV spike in the prefusion conformation: https://science.sciencemag.org/content/367/6483/1260.full

3 https://www.dpz.eu/de/infothek/wissen/coronaviren.html
“ https://www.olcfornl.gov/2020/03/05/ornl-team-enlists-worlds-fastest-supercomputer-to-combat-the-coronavirus/

5 https://foldingathome.org/2020/02/27/foldinghome-takes-up-the-fight-against-covid-19-2019-ncov/
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