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En només deu anys de vida el Barcelo-
na Supercomputing Center, el Centre
Nacional de Supercomputacié (BSC-
CNS), s’ha consolidat com a centre de
referéncia en diverses arees de la cién-
ciaila tecnologia. A diferéncia d'altres
centres de supercomputacio, que ofe-
reixen exclusivament serveis de com-
putacié a altres usuaris, el BSC-CNS
combina aquesta activitat amb un in-
tens treball de recerca propia.

Els grans ordinadors ja sén una eina impres-
cindible per ajudar a avangar la recerca. El
creixement exponencial de la seva potencia els
fa cada vegada més atractius per als investiga-
dors, i permeten el plantejament de preguntes
cada vegada més ambicioses. Simulacions,
grans calculs i analisi de dades son els usos
principals d’aquestes maquines, que com a
concepte no disten dels ordinadors personals,
pero si que en disten en capacitat d’execucio: el
superordinador MareNostrum, emblema del
BSC, és capag de calcular en una hora el que
necessitaria sis anys en un ordinador com el
que podem tenir a casa.

Les aportacions de la computacié d’altes pres-
tacions a les ciéncies de la vida van obtenir el
seu maxim reconeixement oficial el 2013,
quan ’Academia Sueca va atorgar el Premi
Nobel de Quimica a Martin Karplus, Michael
Levitt i Arieh Warshel per la seva feina pionera
en la creacid de programes informatics per en-
tendre i predir els processos quimics. «Els qui-
mics solien crear models de moleécules amb
pals i boles —afirmaven els responsables del
guard¢ en la nota de premsa que acompanyava
I'anunci dels guanyadors. Avui la modelitzacié
es fa en computadors. Els models computacio-
nals que reflecteixen la vida real s’han conver-
tit en crucials per a la majoria dels avengos ac-
tuals en la quimicanr.

Des que ala década dels setanta Karplus, Levitt
i Warshel van comengar a utilitzar la compu-
taci6 per entendre i predir processos quimics,
els algoritmes de modelitzacié molecular i la
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seva aplicacio a sistemes bioquimics han evo-
lucionat en parallel a la capacitat de calcul dels
ordinadors i han permés aplicar aquestes me-
todologies a sistemes biologics de milions
d’atoms i a 'estudi de metodes d’acoblament
molecular per al disseny de nous farmacs. S’es-
tan fent simulacions que arriben a 'escala de
millesimes de segon i que permeten descriure
processos rellevants a escala biologica, com el
plegament de proteines. Una altra gran linia
de recerca que ha crescut al galop dels grans
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computadors és el de les anomenades ciéncies
«omiques». Una sola cadena completa de ge-
noma ocupa 120 Gb i, com és sabut, els estudis
per relacionar malalties amb determinats gens
requereixen comparar i analitzar genomes de
cellules sanes i malaltes de centenars de pa-
cients. El BSC-CNS ha posat a disposicio de la
comunitat cientifica un sistema d’emmagatze-
matge que allotja el European Genome Ar-
chive: dades omiques de més de cent mil pa-
cients procedents de vuit-cents estudis de
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recerca per ser utilitzades de manera segura
per a futures investigacions.

Perd com es comentava a l'inici, el valor del
centre no es limita a les seves maquines o la
seva capacitat de computar i emmagatzemar.

El BSC-CNS va néixer amb vocacio de fer re-
cercaijaaplega més de quatre-cents investiga-
dors d’un gran ventall de disciplines. En I'am-
bit de les anomenades ciéncies de la vida,
treballa en quatre grans linies: modelitzaci6
molecular i bioinformatica, genomica compu-
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tacional, interacci6 i acoblament de proteines i
modelitzacid electronica i atomica de protei-
nes. S’han desenvolupat eines informatiques
per predir les interaccions entre proteines i en-
tre proteines i farmacs; s’ha creat Model, una
extensa biblioteca de dinamica molecular de
les proteines representatives, i també el pro-
gramari Smufin, un innovador metode per
analitzar genomes de tumors, reconegut
per ser un dels més rapids i complets.

La recerca en ciéncies de la vida a través de les
noves i cada vegada més potents eines informa-
tiques a disposicié de la comunitat cientifica
persegueix dues grans finalitats: aprofundir en
la comprensié teorica dels mecanismes biolo-
gics i apropar la recerca i 'activitat clinica. Amb
la vista posada en la medicina de precisio, gene-
ralitzar un sistema en qué noves eines atorguin
als professionals de la salut la capacitat d’analit-
zar els seus pacients a escala genomica i en dife-
rents fases del tractament sera una realitat a curt
termini. Aquestes analisis genomiques perme-
tran poder trobar terapies especifiques i més
eficients en 'ambit de la clinica, i al mateix
temps ajudaran a entendre millor les bases ge-
netiques i moleculars de les malalties. ®
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