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Tudo o que interessa sobre @@
cultura digital e entretenimento

O Butantan investe cada vez mais na

bioinformatica e na biologia computacional
para promover avangos em suas pesquisas de
novas moléculas farmacéuticas e de produgao
de imunobioldgicos como soros e vacinas.
Para isso, conta com uma “arma secreta”
computacional que, embora altamente
tecnologica, remonta a sua historia centendria:

o servidor Vital.
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Batizado em homenagem ao médico
sanitarista e fundador do Instituto Butantan,
Vital Brazil (1865-1950), o Supercomputador
Vital mais que dobrou a capacidade de
processamento computacional da Instituicao
desde a instalacao do primeiro servidor de alto
desempenho, em 2013. Por meio dele, é
possivel agregar e fazer analises de milhoes de
dados com o objetivo de encontrar novos
alvos terapéuticos e moléculas farmacéuticas

com mais rapidez.

“A grande vantagem ¢ permitir que os
profissionais de varias areas que trabalham
com modelos, que antes dependiam de
simula¢des de modelos evolutivos, predi¢des
estruturais de proteinas, ensaios clinicos e
epidemiologicos realizados em semanas ou
meses, consigam realizar isso em questao de
horas ou dias”, explica o pesquisador do
Laboratdrio Especial de Toxinologia Aplicada
(LETA) e coordenador do Nucleo de
Bioinformatica e Biologia Computacional

(NBBC) do Butantan, Milton Nishiyama.
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O projeto financiado pela Fundag¢ao Butantan
e pela Fundagao de Amparo a Pesquisa do
Estado de Sao Paulo (FAPESP) ficou
conhecido como “a Vital”, no feminino
mesmo, como forma de homenagear as tantas
mulheres pesquisadoras do Butantan, que sdo

maioria.

“A Vital possui 224 cores de processamento,
trés terabytes (TB) de memoria RAM, 2x
GPU V100 com performance de 250 teraflops
e capacidade de armazenamento de S00TB —
um gigante comparado a um bom notebook
que tem, em média, quatro cores de
processamento e de oito a 16 gigabytes de
memoria RAM e 500GB de armazenamento.
Essa infraestrutura representa um salto
tecnologico entre os ultimos servidores atuais
do Instituto e contribui para a crescente
demanda por capacidade computacional dos
diferentes projetos da instituicdo”, afirma

Milton.

Os servidores que antecederam a Vital foram o
Illumina (32 cores e 132 gigabytes (GB) de
memoria RAM); o CETICS (64 cores e 256
GB); e o0 Biota (144 cores ¢ 1 TB de memoria
RAM). No futuro, a propria Vital deve ser
superado por um novo servidor de alto
desempenho, que contara com mais de 8 mil
cores de processamento e performance de até
300TFlops de armazenamento, em um projeto

realizado em conjunto com a FAPESP.
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Acesso estratégico a dados

cientificos

O Nucleo de Bioinformatica e Biologia
Computacional do Butantan (NBBC),
responsavel pela implementagdo do Vital em
2020, e por pesquisas na area de Biologia
Computacional e Bioinformatica ¢ peca-chave
para garantir o funcionamento da
infraestrutura, coordenar sua utilizagao,
alavancar e interagir com diversos projetos

nela associados.

Atualmente, ha 22 pesquisadores, a0 menos
150 usuarios e 104 projetos vinculados ao
Servidor Vital provenientes dos laboratorios
do Centro de Desenvolvimento Cientifico
(CDC), do Centro de Desenvolvimento e
Inovagdo (CDI), do Laboratorio Estratégico de
Diagndstico Molecular e da Escola de Ensino

Superior do Butantan (ESIB).

“Antes da Vital, os pesquisadores
desenvolviam seus projetos em diferentes
servidores, e havia menos de sete

pesquisadores institucionais que trabalhavam
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com bioinformatica. Agora, todos os
profissionais, alunos e técnicos que tenham
alguma analise que precise de processamento
de alto desempenho computacional, podem
usar a Vital. Isso permite democratizar e
ampliar o acesso a ciéncia de dados no

Instituto Butantan”, afirma o pesquisador.

Além do armazenamento e processamento de
grandes volumes de dados gerados
internamente pelos pesquisadores e pelas areas
produtivas do Instituto, a Vital permite o
acesso integrado a bases de dados
internacionais espelhadas localmente, como o
Centro Nacional de Informagdes sobre
Biotecnologia (NCBI) dos Estados Unidos e
bancos de dados europeus do Instituto

Europeu de Bioinformatica (EBI-EMBL).

Os pesquisadores tém acesso direto a diversos
softwares especializados de Bioinformatica
em biologia molecular, bioquimica, biofisica e
satde, sejam eles “open source” ou

comerciais.

“As Placas NVIDIA-GPU V100 tém
possibilitado aos pesquisadores realizarem
estudos de predicao Estrutural 3D de
proteinas, modelagem e dindmica molecular
para interagdo entre proteinas, antigeno-
anticorpo, entre outros estudos moleculares e
evolutivos, reduzindo o tempo de
processamento de meses para semanas, além
de permitir desenvolvimento de algoritmos e
analises de Inteligéncia Artificial de tltima

geracdo”, esclarece Milton.
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Papel estratégico durante a

pandemia

O servidor Vital foi essencial e estratégico
para o Instituto Butantan durante a pandemia
de Covid-19, especialmente na vigilancia
gendmica do SARS-CoV-2, ou seja, no
monitoramento de novas variantes e na rapida
identificacdo das variantes que emergiam no

pais.

“Muitos laboratorios, incluindo alguns
Laboratorios Centrais de Satde Publica
(LACENS) de varios estados brasileiros,
enviaram suas amostras ao Butantan e
puderam utilizar a infraestrutura da Vital para
realizar rapidamente suas analises e identificar
variantes do coronavirus. Isso contribuiu
diretamente para a capacidade nacional de

resposta frente a pandemia”, relembra Milton.

Os LACENSs tém sede em todos os Estados e
no Distrito Federal e sdo responsaveis pelas
analises laboratoriais de interesse em
vigilancia epidemiologica do pais. Os de
Minas Gerais, Bahia, Alagoas, Parana, Par3,
Mato Grosso, Roraima, Distrito Federal e o
Nucleo de Biotecnologia do Hemocentro de
Ribeirdo Preto ainda podem usar regularmente

o servidor.
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Com a chegada prevista do novo Sistema de
Computagao de alto desempenho, o plano é
repassar a Vital ao Centro para Vigilancia
Viral e Avaliacdo Sorologica (CeVIVAS),
coordenado pela diretora do CDC, Sandra
Coccuzzo, e pela diretora técnica do
Laboratorio de Ciclo Celular do Instituto
Butantan, Carolina Sabbaga, que ja utiliza o
servidor justamente para a vigilancia

gendmica.

Integrando dados publicos e

privados

Embora o principal uso da Vital seja voltado a
pesquisa cientifica, a estrutura comporta dados
da instituicdo e dados publicos que permitem

integrar todas essas informagoes.

“Com o desenvolvimento de novos softwares,
conseguimos desenvolver novas plataformas
para tratamento, processamento, analise e
divulgacao de resultados e informacdes
cientificas abertas a comunidade”, ressalta

Milton.

A ideia do servidor Vital é que ele funcione
como um meio poderoso para o usuario
desenvolver etapas essenciais, ou que exijam
poder computacional ou acesso a ferramentas
especializadas, em seu projeto e do seu

trabalho.

“O servidor Vital é uma ferramenta robusta
que oferece aos pesquisadores autonomia para
realizar analises avangadas desde a concepgao
até a conclusdo de seus projetos cientificos.
Atualmente hospeda uma plataforma essencial

para venomica [estudo de proteinas associadas
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ao veneno] pela qual reune dados sobre
transcriptomas [RNAs de amostras] e
proteomas [conjuntos de proteinas] de
organismos venenosos, anotagdo funcional de
genes e proteinas, caracteriza¢do de familias
de toxinas e respostas celulares a

envenenamentos especificos”, explica Milton.

Futuramente, a Vital recebera um sistema
ainda mais robusto de backup dos dados
armazenados e expandira sua infraestrutura
tecnologica para atender com maior amplitude
todas as areas cientificas e produtivas do

Butantan.

“Investir em supercomputadores nao ¢ mais
um luxo ou uma op¢ao, mas uma necessidade
estratégica para qualquer instituigdo cientifica
moderna. A Vital permite ao Butantan
conquistar independéncia tecnoldgica,
autonomia cientifica e agilidade na era dos
grandes dados e da Inteligéncia Artificial”,

conclui o coordenador do NBBC.
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