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IL SUPERCOMPUTER MARCONI DEL CINECA

Sars-Cov-2, un farmaco generico
mostra efficacia nei casi moderati
La molecola del Raloxifne è stata selezionata grazie alla piattaforma Exscalate4CoV del
consorzio guidato da Dompé Farmaceutici e finanziato dalla Commissione europea

di  Massimo Sideri

Sergio Dompé

Supercalcolo contro coronavirus: la partita è appena iniziata. Ma il primo
punto è stato segnato a favore del supercalcolo italiano. Il progetto di
supercomputing Exscalate4CoV, il consorzio pubblico-privato supportato dal
programma Horizon 2020 dell’UE per la ricerca e l’innovazione e guidato da
Dompé farmaceutici, ha osservato che il Raloxifene, un farmaco generico
approvato dall’Ema contro l’osteoporosi, può dimostrarsi efficace nel
contrastare il virus Sars-Cov-2 nei casi moderati e lievi. Non va confuso,
dunque, con un vaccino: il farmaco tende a bloccare la replicazione virale
della malattia nel paziente. Si tratterà dunque di una soluzione ponte, se sarà
confermata dai test sulle persone, per gestire la fase attuale della pandemia in
vista di un vaccino vero e proprio. Trattandosi di un farmaco generico già in
commercio è chiaramente «vietata» qualunque somministrazione non
seguita e consigliata dal medico, anche perché non è segnalata nessuna
azione di prevenzione. Il raloxifene è un farmaco selezionato per la sua
sicurezza e il suo profilo tossicologico ben noto. Ma dal punto di vista
scientifico, oltre al risultato medico, è da segnalare il fatto che la valutazione
dei possibili effetti della molecola è stata accelerata enormemente dall’utilizzo
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dei supercomputer Marconi del Cineca, uno dei centri di supercalcolo più
potenti in Europa, lo stesso che sta sviluppando il supercomputer Leonardo,
a regime uno dei primi dieci superpc al mondo.

L’anticipazione del «Corriere Innovazione»
L’intelligenza artificiale, come era stato anticipato dal numero di marzo del
Corriere Innovazione, stava macinando grandi ammassi globulari di dati per
accelerare la sintesi e la cristallizzazione delle proteine pericolose all’interno
del Covid-19. Stava cercando tra 500 miliardi di molecole stipate nella propria
memoria, con impazienza e un’avidità di informazioni che nessun gruppo
umano potrebbe avere, per vedere quale potrebbe creare una reazione
interessante sul Coronavirus. La capacità di elaborazione è stata pari a 3
milioni di molecole al secondo, un lavoro di scrematura che, per inciso, in
assenza di supercomputer, richiederebbe sì l’esperienza dei virologi, ma
anche il cosiddetto uso caritatevole, cioè la sperimentazione di alcune di
queste molecole in pazienti in fin di vita. Che i supercomputer del Cineca che
usano la piattaforma in parte made in Italy Exscalate (citata da Nature come la
più avanzata al mondo in questo campo) risolvano definitivamente o meno le
equazioni del Covid-19, il futuro è segnato: macchine super «intelligenti» che
aiutano l’umanità nel progresso scientifico e industriale. Non robot che ci
battono a scacchi o ci rubano il posto di lavoro. Può sembrare fantascienza,
ma è già scienza.

L’accesso ai test clinici sull’uomo
Il raloxifene è un farmaco commercializzato ed è stato approvato dall’Ema
per uso clinico contro l’osteoporosi. Il consorzio sta discutendo con Ema
l’accesso ai clinical trials sull’uomo. Come da accordi con la Commissione
Europea, la proprietà intellettuale dei risultati prodotti da Exscalate4CoV è
stata protetta – file depositato in data 6 maggio 2020 da Dompé farmaceutici,
Fraunhofer Institute a Università di Lovanio - per promuovere l’accesso
universale alle cure che ne potranno derivare. Tutti i dati scientifici prodotti
dal consorzio saranno resi di dominio pubblico. L’identificazione della
molecola in tempi rapidi è stata possibile grazie al primo screening virtuale
(in silico) condotto dai supercomputer del Consorzio su oltre 400.000
molecole (farmaci sicuri per l’uomo e prodotti naturali) messi a disposizione
da Dompé farmaceutici e dal Fraunhofer Institute.

La capacità di calcolo del supercomputer italiano
Tra le molecole selezionate, è stata data priorità a quelle in fase clinica o già
sul mercato. Sono state testate 7.000 molecole con alcune caratteristiche
promettenti. Tra queste, sono state trovate 100 molecole attive in vitro e 40
hanno dimostrato capacità di contrastare il virus nelle cellule animali. Al
centro del progetto c’è Exscalate (EXaSCale smArt pLatform Against
paThogEns), attualmente la piattaforma di supercalcolo intelligente più
potente (ed economica) al mondo. Exscalate sfrutta una “biblioteca chimica”
di 500 miliardi di molecole, grazie a una capacità di elaborazione di oltre 3
milioni di molecole al secondo. Il processo di screening dei farmaci di
Exscalate4Cov combina massicce risorse di supercomputer di oltre 122
Petaflop provenienti da quattro principali macchine dell’UE (Cineca Marconi -
50 Petaflops; HPC5 di ENI - 51,7 Petaflops; MareNostrum4 del Centro di
supercomputer di Barcellona – 13,7 Petaflops; JUWELS del centro Julich – 12
Petaflops) dei migliori laboratori di ricerca computazionale e di scienze della
vita del continente per contrastare le pandemie internazionali più
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velocemente e in modo più efficiente. La Commissione Europea sostiene il
Consorzio con un grant di 3 milioni di euro nel quadro del programma di
“urgent computing” per il supercalcolo contro il coronavirus.
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