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독감(FLU) ?



글로벌 IT기업
백신

바이오신약신종독감

차세대 시퀀서

글로벌 파마
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NGS 게놈어셈블러 주요 툴

게놈어셈블러

NGS 게놈어셈블러 주요 툴
< 해외 개발 현황 >

1)   Mummer (NAR, 1999) 미국 동부 -> Genome vs. Genome alignment
2) SSAHA(Genome research, 2001) 유럽2)   SSAHA(Genome research, 2001) 유럽
3)   Mummer(NAR, 2002) 미국 -> 논문 600편, utility별도
4) GMAP(Bioinformatics, 2005) , 미국 서부
5) Mummer-GPU (BMC bioinfo, 2007) 미국 -> Mummer와 같은 포멧*) ( , )
6) SOAP(Bioinformatics, 2008) 유럽/중국
7)  *MAQ (Genome research, 2008)  유럽/중국
8)   Bowtie(Genome Biology,2009), 미국
9) BWA (Bioinformatics,  2009), 영국
10) *BWA (Bioinformatics,  2010), 영국

(Short Reads에 막강하지만, Long Reads에는 대안이 없음)
)11) SOAP3-GPU 버전 공개됨. *BWA와 동일 알고리듬 사용

GPU 버전GPU 버전



Time Spent  on whole genome alignment 

게놈어셈블러

SOAP3  vs. BWA time test 
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게놈어셈블러

Mapping rate between SOAP3-GPU and BWA
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SOAP3-GPU 테스트 결과
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SOAP3 GPU 테스트 결과

SOAP time test (II)

Time test at each step for short reads alignment
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신테카바이오 게놈어셈블러

게놈어셈블러

신테카바이오 게놈어셈블러
프로그램 진행상황

순서 주요모듈 C CUDA
1 Inverted Indexing of Reference sequence 완료 N/Ag q 완
2 Query Record Indexing 완료 N/A
3 Mapping between Reference & Query 완료 N/A
4 Graph theory-based Clustering 완료 완료
5 G d li t b S ith W t 완료 완료5 Gapped alignment by Smith Waterman 완료 완료

N/A:  CUDA 코드가 효율적이지 못함



Clustering by Graph theory
(GPU i )

게놈어셈블러

nBlock nThread 출력파일 sec(작동시간)

32 32 961M 2 33 702

(GPU version) CUDA-GPU

32 32 961M 2m33.702s
32 64 961M 2m2.097s
32 128 961M 1m47.007s
32 256 961M 1m48.129s
32 512 972M 1m43.742s

CPU
Time:  4m1.299s 4m1.299s 

32 512 972M 1m43.742s
64 32 961M 2m1.741s
64 64 961M 1m47.360s
64 128 961M 1m46.301s
64 256 972M 1m46.070s
64 512 978M 1 42 180

출력파일 크기 963M

Cutoff64 512 978M 1m42.180s
128 32 961M 1m54.738s
128 64 961M 1m47.348s
128 128 972M 1m48.987s
128 256 978M 1m45.121s

Cutoff

128 256 978M 1m45.121s
128 512 983M 1m41.387s
256 32 961M 1m48.786s
256 64 972M 1m43.246s
256 128 978M 1m45.195s
256 256 983M 1 43 539 Cl t i 용 데이터가 불규칙함256 256 983M 1m43.539s
256 512 981M 1m39.424s
512 32 972M 1m45.553s
512 64 978M 1m41.079s
512 128 983M 1m45.405s

- Clustering 용 데이터가 불규칙함.
- 데이터를 생성할때 필터링을 해야

하는 것을 확인하였음.
512 128 983M 1m45.405s
512 256 981M 1m42.975s
512 512 994M 1m39.523s



Gapped Alignment by Smith Waterman

게놈어셈블러

nBlock nThread 출력파일 작동시간(sec)
32 32 644M 1m39 977s

pp g y

CUDA-GPU

32 32 644M 1m39.977s
32 64 644M 0m57.054s
32 128 644M 1m28.842s
32 256 644M 1m58.892s
32 512 644M 2m11.364s

CPU
Time: 10m19 835s10m19 835s

64 32 644M 0m56.512s
64 64 644M 1m36.144s
64 128 644M 2m2.594s
64 256 643M 2m6.949s
64 512 247M 0m19 149s Time:  10m19.835s10m19.835s64 512 247M 0m19.149s
128 32 644M 1m39.214s
128 64 644M 2m3.586s
128 128 643M 2m6.717s
128 256 247M 0m19.842s

출력파일 크기 644M

128 512 20M 0m14.204s
256 32 475M 1m4.484s
256 64 490M 1m28.930s
256 128 20M 0m14.144s
256 256 145M 0m15 945s256 256 145M 0m15.945s
256 512 0M 0m0.625s
512 32 288M 0m46.249s
512 64 20M 0m14.133s
512 128 145M 0m16.875s
512 256 0M 0m0.595s
512 512 0M 0m0.248s



글로벌 IT기업
백신

바이오신약신종독감

차세대 시퀀서

글로벌 파마
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*게놈어셈블러

ViVi 게놈맵게놈맵
**바이오맵시스템바이오맵시스템
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*Virus *Virus 게놈맵게놈맵



시스템바이오

““전체전체 게놈에서게놈에서 표적표적 항원까지항원까지””전체전체 게놈에서게놈에서 표적표적 항원까지항원까지

초고속초고속
분석분석



Test1 randomly mutated

AMBER-GPU 튜닝 테스트

Test1. randomly mutated
Peptide with swine MHC
(PD:3LKR)
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Amber 기반 최적 epitope 예측
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시스템바이오

약물약물//상호작용상호작용 버추얼버추얼 스크리닝스크리닝

질병
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약물약물 표적표적 버추얼버추얼 스크리닝스크리닝

시스템바이오

약물약물 표적표적 버추얼버추얼 스크리닝스크리닝



단백질단백질 상호작용상호작용 버추얼버추얼 스크리닝스크리닝

시스템바이오

단백질단백질 상호작용상호작용 버추얼버추얼 스크리닝스크리닝



기술한계 극복1

시스템바이오

기술한계 극복1

상호작용하는 Protein-ligand
간에 crash가 있는 경우
*Amber시뮬레이션 작동안됨

3D조작(Editing)으로 한계 극복



시스템바이오

기술한계 극복2기술한계 극복2

상호작용하는 Protein-Protein
간에 거리가 너무 멀 경우.
*Amber시뮬레이션 작동안됨

터뷸레이션으로 한계 극복

T b d th d i
Perturbed pelle death domain( upper)

Tube death domain

Pelle death domain 
Perturbed pelle death domain(lower)

Perturbed pelle death domain(right)



시스템바이오

기술한계 극복3기술한계 극복3

사이즈가 클 경우 어셈블리가
잘 안됨.

터뷸레이션/시뮬레이션 반복으로
극복

Virus-Like Particle

극복

Virus Like Particle



Complex Modeling
Peptide Folding

시스템바이오

Complex Modeling

동영상동영상
4개 시연
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