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RESUMEN

INTRODUCCION: Las proteinas son una de las moléculas organicas que cumplen funciones
vitales en la mantencién de la vida y reproduccién celular, su fabricacion es un proceso
complejo gobernado por una secuencia de plegamientos aun desconocida. En el contexto del
Covid19, la iniciativa Folding@home llevé a cabo un proyecto de computacién distribuida que
permite la simulacidon del proceso de plegamiento de la proteina Spike del Covid19, cuya
funcién es acoplarse al receptor ACE2 de las células animales y asi penetrar a la célula y
utilizar su maquinaria para reproducirse. OBJETIVO: Probar que el tiempo computacional
ocioso disponible en los laboratorios de informatica educacionales, puede ser usado para la
simulacion del plegamiento de proteinas. METODO: Esta fue una investigacion descriptiva
donde se instalé un software cliente en computadores de gama baja que continuamente
enviaron unidades de trabajo de plegamiento proteico a un servidor central. RESULTADOS:
Tras 90 dias de trabajo, un clister de 27 PCs finalizaron 1993 unidades de trabajo de
simulacion de la proteina Spike. DISCUSION Y CONCLUSIONES: A pesar de que el piloteo
fue un éxito, se advierte que el software cliente debe ser optimizado para sacar el maximo de
provecho a los diferentes procesadores y sistemas operativos con los cuales es compatible el
software de computacion distribuida proveido por Folding@home.

Palabras claves: Computacion distribuida, Folding@home, plegamiento de proteinas, Linux,
proteina Spike Covid19, informética educativa.
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ABSTRACT

INTRODUCTION: Proteins are one of the organic molecules that have vital functions in the
maintenance of cell life and reproduction, their manufacture is a complex process governed by
a sequence of folding still unknown. In the context of Covidl9, the Folding@home initiative
carried out a distributed computing project that allows the simulation of the folding process of
the Spike protein of Covid19, whose function is to couple to the ACE2 receptor of animal cells
and thus penetrate the cell and use its machinery to reproduce. OBJECTIVE: To prove that the
idle computational time available in educational computer labs can be used to simulate protein
folding. METHOD: This is descriptive research where client software is installed on low-end
computers that continuously send protein folding work units to a central server. RESULTS: After
90 days of work, a cluster of 27 PCs completed 1993 units of simulation of the Spike protein.
DISCUSSION AND CONCLUSIONS: Although the piloting was successful, the client software
must be optimized to take full advantage of the different processors and operating systems with
which the distributed computing software provided by Folding@home is compatible.

Keywords: Distributed computing, Folding@home, protein folding, Linux, Spike Covid19
protein, educational computing.

RESUMO

INTRODUCAO: As proteinas sdo uma das moléculas organicas que tém funcbes vitais na
manutencdo da vida e reproducdo celular, sendo sua fabricagdo um processo complexo,
governado por uma sequéncia de dobragem ainda desconhecida. No contexto da Covid19, a
iniciativa Folding@home realizou um projeto de computacdo distribuida que permite a
simulagéo do processo de dobragem da proteina Spike da Covid19, cuja fungdo é acoplar ao
receptor ACE2 das células animais e, assim, penetrar na célula e use suas maquinas para se
reproduzir. OBJETIVO: Provar que o tempo de inatividade disponivel em laboratérios de
informatica educacional pode ser usado para simular o dobramento de proteinas. METODO:
Esta é uma pesquisa descritiva, na qual o software cliente é instalado em computadores de
baixo custo que enviam continuamente unidades de trabalho de dobra de proteinas para um
servidor central. RESULTADOS: Apd6s 90 dias de trabalho, um cluster de 27 PCs completou
1993 unidades de simulacdo da proteina Spike. DISCUSSAO E CONCLUSOES: Embora o
teste tenha sido bem-sucedido, o software cliente deve ser otimizado para aproveitar ao
méaximo os diferentes processadores e sistemas operacionais com 0s quais 0 software de
computacéo distribuido fornecido pelo Folding@home é compativel.

Palavras-chave: Computacdo distribuida, Folding@home, dobragem de proteinas, Linux,
proteina Spike Covid19, computacdo educacional.

INTRODUCCION

La maquinaria biolégica base de todos los seres vivos es la célula, en sus
variantes vegetal y animal. Su funcionamiento esta basado en la interaccion de varios
sistemas que soportan funciones muy complejas, entre ellas una enzima llamada RNA
polimerasa que es una proteina encargada de cortar ADN en 2 partes y asi crear una
hebra de ADN mensajero. Otra estructura clave de la célula es el ribosoma, la funcion
del ribosoma es leer la secuencia de instrucciones que porta el ADN mensajero, con
estas instrucciones se crearan incontables nuevas proteinas a través del ensamblaje
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de 20 aminoéacidos [1]. Los aminoacidos son moléculas organicas del grupo amino y
grupo carboxilo, es decir son compuestas de carbono, hidrégeno, oxigeno y nitrégeno.

La creacidon de nuevas proteinas es un proceso intrincado que no termina
instantaneamente tras el ensamblaje de aminoacidos en el ribosoma, una vez
encadenados una serie de aminoacidos claves, estos comienzan a plegarse en un
orden regular aun desconaocido [2] hasta alcanzar una estructura tridimensional final
gue les permitira cumplir la funcion para la cual fueron codificados segun la secuencia
de ADN de cada especie.

Las proteinas son clave para el sostén de la vida, entre las funciones de las
proteinas podemos citar las siguientes: (a) de catalisis, es decir iniciar y controlar
reacciones quimicas; (b) reguladoras, por ejemplo, la proteina insulina regula la
glucosa en sangre; (c) de defensa, las inmunoglobulinas son proteinas que sirven de
anticuerpos de primera linea [3]. Las funciones de las proteinas son tan variadas y
extensas que la vida, tal como la conocemos, seria imposible sin ellas.

Tal como se mencion6 anteriormente, la creacion de nuevas proteinas es el
resultado de la combinacion de aminoacidos encadenados que se pliegan de forma
regular hasta un estado tridimensional final que les permita ser funcionales, este
proceso de plegamiento no esta exento de fallas, durante el plegamiento se producen
aberraciones que evitan que una proteina llegue a su estadio final, lo que desemboca
en la produccion de una proteina no terminada que sera disfuncional a sus propésitos.
Estas fallas de ser constantes conllevan a resultados biol6gicos desastrosos en los
seres vivientes, tales como el Alzheimer [4], la enfermedad de Huntington [5],
inmunodeficiencias, parkinson, fibrosis quistica entre muchas otras.

El plegamiento de las proteinas sigue una serie de algoritmos o pasos
regulares para llegar a su estadio final correcto. Por ahora, se desconoce la serie de
movimientos regulares que se ejecutan entre los aminoacidos desde el inicio de la
concatenacion hasta la produccion de una proteina funcional. Son tantas las
combinaciones posibles entre aminoécidos y tantas las posibilidades de plegamiento,
gue no se podria crear un modelo matematico simple que pueda predecir la funcién y
estructura final de una proteina a partir de una combinacién de aminoé&cidos
especificos.

En la actualidad, existe un proyecto de computacion distribuida llamado
Folding@home, cuyo animo es simular las dinamicas de las proteinas, incluyendo el
proceso de plegamiento proteico y los movimientos de las proteinas implicadas en una
variedad de enfermedades tales como el cancer y enfermedades degenerativas [6].
Debido a que las proteinas son una base fundamental para la vida, su estudio también
trae beneficios para el tratamiento de enfermedades infecciosas puesto que los virus y
bacterias también basan su funcionamiento y ataque en proteinas, es esta la razén por
la cual el proyecto Folding@home invierte parte de su simulacién computacional en la
comprension de proteinas especificas que, por ejemplo, permitan generar tratamientos
especificos para bloguear la produccion o funcionamiento de proteinas virales.

En el contexto de la pandemia por la infeccién por Coronavirus SARS- CoV-2,
el proyecto Folding@home ha volcado gran parte de sus recursos computacionales a
simular la estructura tridimensional de la glicoproteina Spike [7], esta proteina que se
encuentra en la superficie del Covid19, tiene por funcion acoplarse a la enzima ACE2
gue es una proteina que se encuentra en la superficie de las células humanas. El
acoplamiento de la proteina Spike a la ACE2 permite que esta Ultima actle como una
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cerradura que se abre [8], lo que desemboca en que el Covid1l9 acceda a la célula
humana, comience la replicacion de nuevos virus y finalmente gatille una infeccion
general, multiorganica con posibilidad de deceso.

La comprensién de cémo la proteina Spike se abre y se acopla a la proteina
ACE?2 podria ser extremadamente Gtil. Cada paso que ejecuta Spike podria permitir
potencialmente encontrar un punto débil que permita atacar al virus de forma
terapéutica [9]. Desafortunadamente, a la fecha, no hay forma de observar las
transiciones que sufren las proteinas Spike durante su acoplamiento, al menos no con
las técnicas experimentales existentes. Para superar esta limitacion concreta,
Folding@home esta utilizando simulaciones computacionales que permitan construir
un modelo confiable de la estructura tridimensional y los pasos que utiliza la proteina
Spike para acoplarse a ACE2 (Figura 1).

Figura 1. Virus SARS-CoV-2 intentando acoplar una proteina Spike a la proteina
ACE2 lo que le permitira cruzar la membrana celular y comenzar la infeccién.

Fuente: https://bit.ly/3e9wP70Q

La simulacién de proteinas mediante modelos computacionales es un proceso
costosisimo por la descomunal cantidad de operaciones ldgico-matematicas que
demanda a los procesadores, esto implica que, para obtener resultados en ventanas
de tiempo de aceptables, se necesita correr esas simulaciones en supercomputadoras
con enormes capacidades de calculo, de otra forma, las simulaciones tomarian cientos
de afios en completarse [7]. A la fecha, presionados por la pandemia virulenta del
SARS-CoV-2, el proyecto Folding@home ha recurrido a la estrategia de aumentar su
capacidad de computo gracias a un enfoque de computacion distribuida que consiste
en liberar un software cliente para que cada computador personal o servidor pueda
simular segmentos de la estructura proteica de Spike o la dinamica de su apertura y
ensamble. Una vez que un computador ha descargado, procesado y terminado su
carga de trabajo, envia sus resultados a los servidores centrales de Folding@home
guienes ensamblan los resultados de cientos de miles de computadoras en un modelo
final que sea usable gratuitamente por investigadores [10], universidades o la industria
farmacéutica para crear tratamientos farmacolégicos que bloqueen la proteina Spike e
inhiban su acoplamiento a ACE2.
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Debido a que Folding@home es un proyecto sin fines de lucro, los tiempos
computacionales que utilizan son donados voluntariamente por miles de usuarios
alrededor del mundo. Bajo este paradigma, el Departamento de Educacién de la
Comuna de Ré&nquil, Chile, decidi6 unirse a esta iniciativa y donar tiempo
computacional ocioso disponible en los laboratorios de informatica escolar de tres
escuelas bajo su jurisdiccion. Los laboratorios se encuentran sin uso debido al cierre
de escuelas por la pandemia, sin embargo, permanecen encendidos 24 horas al dia
simulando proteinas en unidades de trabajo parceladas que son enviadas de vuelta
dia a dia al proyecto Folding@home para su divulgacion.

El objetivo de esta investigacion fue pilotear, a baja escala, pero a largo plazo,
un proyecto de computacion distribuida orientada a la salud a través del uso de tiempo
computacional ocioso en contextos educacionales. Los resultados que se obtuvieron
permitirdan a profesionales de la educacion, instituciones publicas, privadas y
laboratorios de investigacion, instalar softwares de computacion distribuida orientados
a la salud o a cualquier otra disciplina del conocimiento cuyo funcionamiento se base
en esta tecnologia.

METODO
Materiales

La preparacion previa para la simulacion de proteinas del SARS-CoV-2,
consisti6 en elegir los materiales necesarios para llevar a cabo este proceso.
Especificamente, los materiales fueron los siguientes: 3 laboratorios de informatica
educativa pertenecientes a 3 escuelas rurales de la comuna de Ranquil, Region de
Nuble, Chile. Los laboratorios contaban con internet de banda ancha. Los equipos
seleccionados fueron 27 computadores de escritorio de al menos 2 nucleos (64 bits) y
2 GB de memoria RAM. De los 27 equipos, 24 equipos corrian Linux Mint 19.X y 3
equipos corrian Windows 7. Se descargaron los softwares cliente y control de 64 bits
desde la pagina oficial del proyecto Folding@home. Los informes de la cantidad de
datos procesados por cada computador se apilaron en la pagina https://bit.ly/2Z72QJr.
El identificador Unico como grupo de trabajo fue el 242919. Cada unidad de trabajo
completada satisfactoriamente por cada equipo se anoté de forma acumulativa en el
sitio web ya mencionado.

Consideraciones éticas

Respecto de las consideraciones éticas, en este estudio no se trabajé con
seres humanos, sino con datos simulados en computadoras y dispositivos de
propiedad estatal, por tanto, se solicit6 a la maxima autoridad de Educacion,
correspondiente al Director de Administraciébn Educacional Municipal, la autorizacién
para desarrollar este estudio, asimismo, se solicitd autorizacion de los directores de los
respectivos establecimientos. Por otra parte, se contd con la autorizacion y cuenta de
servicio disponible proveida por Folding@home para registrar indices de cargas de
trabajo realizadas por los equipos utilizados en este investigacion.

Procedimiento

El primer paso antes de comenzar la donacién de tiempo computacional,
consisti6 en solicitar autorizacion al jefe del Departamento de Educaciéon y los
directores de cada establecimiento, quienes aprobaron en comenzar a ejecutar
simulaciones en 3 escuelas de su jurisdiccibn a modo de pilotaje. El segundo paso
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consistié en catastrar el estado de software y hardware de los equipos a utilizar, el
tercer paso consistié en reinstalar Linux en aquellos computadores que presentaron
problemas de sistema operativo, del total de 27 computadores, 15 computadores
presentaban fallas de sistema operativo Windows 7 y 10, lo que obligd a instalar Linux
en ellos. Una vez los equipos estaban en condiciones operativas, se procedié a
instalar el software cliente de nombre fahclient_7.6.13_amd64.deb que permite
descargar cargas de trabajo y llevar a cabo simulaciones de proteinas. Durante su
instalacion en la plataforma Windows, fue necesario activar el uso de redes publicas y
privadas para dejar que el software pudiera descargar y enviar datos sobre Internet sin
ser bloqueado por el cortafuegos. El segundo paso consistié en instalar el software de
control para el cliente de nombre fahcontrol_7.6.13-1_all.deb (Figura 2).

. 5 4
Debian / Mint / Ubuntu Kd & 3
0"..'I|‘Eiilifi—|"'. 7.6.13_amd64.deb
o-‘.iul‘:::-:.- trol_7.6.13-1_alldeb
0|| ewer_7.613_amd6é4.deb

Figura 2. Opciones de aplicaciones disponibles para la simulacién de plegamiento
proteico disponibles para GNU-Linux.

Fuente: https://bit.ly/2ZKSrST

Una vez finalizada la instalacion, se procedié a dar ajustes finos a través del
software de control (Figura 3), tales ajustes consistieron en establecer el poder de
plegamiento (la opcion bajo medio y alto estan disponibles) y permitir la simulacién
s6lo en ausencia de trabajo por parte de los usuarios, es decir, cuando nadie hiciera
uso de los equipos. Finalmente, se les asign6 a todos los computadores el
identificador 242919 mas un nombre de equipo propio, este identificador permitié
revisar en un sitio web los avances de todos los equipos apilados en un solo equipo de
trabajo.

Client: local BIRIIRE Running

Status | SystemInfo Log

Folding Power

Fold | Pause | Finish Viewer
Light Medium Full
Identity Points Per Day
Name Erwingla Team 242010 184
Folding Slots Selected Work Unit
ID Status Descrip PRCG 14383 (595,3,9)

Folding Slot ID 02

Paused:waiting for idle| Work Queue ID 00

01 Paused:waiting for idle cpu:l Status -
ETA 2.00 days
Base Credit 800
Work Queue Estimated Credit 800
ID Status Progress ETA Estimated PPD 400
EnEE | 0.02% Estimated TPF 28 mins 48 secs

Project 1438

Figura 3. Ajustes finos disponibles para el cliente Folding@home.

Fuente: Interfaz de ajustes finos disponibles en el panel de control de Folding@home.
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Después de varios dias de simulacién ininterrumpida, nos percatamos que los
computadores de una escuela dejaron de enviar informes, el problema radicé en que
al haber cortes de energia eléctrica, el equipo asumia que no debia encenderse
nuevamente al volver el suministro eléctrico. Tal situacion fue remediada en
practicamente todos los equipos, para ello se accedié a la BIOS y se configur6 el
comportamiento del equipo como After Power Loss=ON, instruccion que un PC
interpreta como encendido una vez que vuelva el suministro eléctrico. Solo 1
computador de los 27 no poseia tal capacidad.

Los equipos fueron monitoreados continuamente a través del sitio web
https://bit.ly/2Ced7dV. Este sitio web proveido por Folding@home permitié monitorear
los avances de cada equipo dia a dia en cuanto a su rendimiento individual y colectivo
sobre las simulaciones de la proteina Spike.

Analisis de datos

Los datos de doblamiento proteico se extrajeron desde la pagina web creada
para el grupo de trabajo 242919. Una vez volcados los datos en una matriz CSV, se
realiz6 un analisis descriptivo que incluyo la obtencion de medidas de tendencia
central y dispersion. Este estudio se llevo a cabo a través del andlisis de datos en
software estadistico RStudio version 4.0.

RESULTADOS

Los equipos encendidos y configurados comenzaron a reportar unidades de
trabajo completas en menos de 12 horas desde el comienzo de la simulacién de
proteinas. A la fecha del 6 de Julio del 2020, la mayoria de los equipos siguen
trabajando de forma ininterrumpida. En la figura 4, se muestra un ejemplo de los
reportes de cada computador apilados como un grupo Unico.

@

Team: GNUble - Escuelas Publicas de Ranquil

Date of last work unit 2020-07-06 09:47:25
Active CPUs within 50 days 18

Team Id 242919

Grand Score 1967887

Work Unit Count 2,019

Team Ranking 17842 of 254242

Homepage https://foldingathome.org/

Team members

Rank Name Credit Wus
382,171 pc-05-basica-nipas 207,311 187
390,712 pc-04-basica-nipas 192,867 190
401,366 PC-3-NUEVA-ALDEA-LINUX 177,132 183
413,698 pc-02-basica-nipas 160,859 136
424 239 Daem-Benjamin-Maureira-Personal 148,575 161

C-05-NUEVA-ALDEA-LINUX 134,986 141
-NUEVA-ALDEA-LINUX 116,253 113
PC-8-NUEVA-ALDEA-LINUX 111,408 125
472,939 BenjaminM-Notebook 104,921 105
N/A Er scloud 64,166 64
N/A PC-2-NUEVA-ALDEA-LINUX 57,409 56

/A pc asica-nipas 51,859 31

N/A pc-16-linux-escuela-vegas 50,351 62

Blanco, Saez & Blanco. Simulacion de la proteina Spike COVID19 en laboratorios.
Numero Especial Desafios Humanos ante el COVID-19
Enero — Junio. 2020

http://dx.doi.org/10.33210/ca.v9i2.326
Compartir Compartir



http://dx.doi.org/10.33210/ca.v9i2.326
https://www.facebook.com/sharer/sharer.php?u=http%3A//dx.doi.org/10.33210/ca.v9i2.326
https://twitter.com/intent/tweet?text=http%3A//dx.doi.org/10.33210/ca.v9i2.326
https://bit.ly/2Ced7dV

CienciAmérica (2020) Vol. 9 (2)

ISSN 1390-9592 ISSN-L 1390-681X G

CIENCIRMERICA

Figura 4. Sitio web proveido por Folding@home para apilamiento de reportes de
progreso sobre unidades de trabajo asignadas a cada computador corriendo el
software cliente.

Fuente: https://bit.ly/2Ce2mbk

Considerando la fecha de cierre de esta investigacion y sobre un periodo de 3
meses, se han completado 1993 unidades de trabajo (Tabla 1.), con un promedio de
73 unidades de trabajo por cada equipo y una desviacién estandar de 59, La unidad
minima de trabajo es 11 unidades y la unidad maxima fueron 190 unidades de trabajo.
Cada unidad de trabajo se refiere a los datos enviados por el servidor de
Folding@home a un cliente, que fueron modelados en un computador y que han sido
satisfactoriamente enviados de vuelta al servidor.

Tabla 1. Estadigrafos descriptivos del rendimiento grupal del clister de cédmputo
educacional en la simulacion de la proteina Spike

Unidades de
trabajo
Validos 27
Perdidos 0
Media 73.81
Mediana 48.00
Moda 11.00
Desviacion estandar 59.23
Varianza 3509.15
Simetria 0.81
Desviacién estandar de simetria 0.44
Test de normalidad Shapiro Wilk 0.864
Valor P de Shapiro Wilk 0.002
Minimo 11.00
Maximo 190.00
Suma 1993.00

2 Existe mas de una media, pero solo 1 es reportada

DISCUSION Y CONCLUSIONES

Las cargas de trabajo de simulacién de proteinas ejecutadas durante el periodo
de tres meses alcanzaron las 1993 unidades. Se puede advertir que algunos equipos
procesaron casi 3 veces mas que la media (X=48), esta situacion se debe a la gran
diferencia de procesamiento que existe entre equipos. Algunos equipos, los mas
modernos, contaban con procesadores de 4 ndcleos, mientras la mayoria de los
equipos contaba con procesadores de dos nucleos y 10 afios de antigiiedad. La
desviacion estandar de cargas de trabajo fue de DE=59, lo que incluso supera la
media de X=48. Una situacion no prevista se suscité al advertir que equipos con las
mismas caracteristicas, misma marca y sistema operativo tuvieron rendimientos
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diversos, esto se explica en el hecho documentado que los procesadores en su
fabricacion sufren aberraciones moleculares en su estructura de superconductores y
transistores [11]. Otra situacién no prevista se produjo cerca del cierre de esta
investigacion, al revisar los reportes de rendimiento, un laboratorio completo dej6é de
enviar datos al servidor de Folding@home, al asistir al laboratorio se constatdé que los
equipos seguian encendidos y esperando conexion para el envio de datos, el
problema resulté ser un switch de red que dejo de funcionar debido a la falta de
mantencion preventiva que experimentan los laboratorios computacionales escolares.

Esta experiencia de uso de tiempo computacional educacional ocioso para la
simulaciéon de plegamiento molecular es Unica a nivel pais, puesto que no se han
documentado ni publicado otras experiencias similares al menos en contextos
educacionales en Chile. A diferencia de nuestro pais, Brasil ha puesto a disposicién su
poder computacional publico a través de la donacidén de tiempo computacional de los
servidores de la petrolera Petrobras [12], lo que demuestra que grandes capacidades
de coémputo publicas y privadas de encuentran ociosas y que podrian ser utilizados
para resolver problemas complejos.

La simulacién del plegamiento proteico a través de modelos matematico-
computacionales es una tecnologia de punta que se encuentra aun en desarrollo y que
ya ha tenido frutos publicados en revistas cientificas de alto impacto, por ejemplo,
recientemente se descubrié a través de modelamiento molecular que el Covid19 posee
una nueva forma de ingreso a través de la interaccion con la proteina humana GPR78
[13]. Los avances de la modelacion molecular son promisorios, sin embargo, la
necesidad de descomunales niveles de procesamiento hace inviable para cualquier
compafiia invertir en arriendo de tiempo computacional para simular moléculas aun en
situaciones de pandemia. Es por estas consideraciones que el enfoque de
computacién distribuida desarrollado por Folding@home es el mas acertado y eficiente
por el momento. Es necesario que iniciativas como esta tengan un mayor impacto y
colaboracién de la sociedad civil debido a que las capacidades de procesamiento de
miles de computadores de escritorio superan largamente las capacidades de los
centros de computo dedicados a calculos complejos.

Esperamos que en el futuro esta experiencia no sea un hecho aislado, sino que
se convierta en una propuesta util que permita al Ministerio de Educacién ampliar la
donacion de tiempo computacional educacional a una region entera y después replicar
la experiencia a otras regiones del pais.

En las futuras implementaciones de Folding@home, existen dos problemas
pendientes que se deberan solucionar, primero, especificamente en Linux, el cliente o
el sistema operativo no pudieron poner en pausa el plegamiento de proteinas cuando
un usuario hacia uso de los equipos, esta situacion es problematica puesto que el
plegamiento hace uso extensivo de los tiempos de procesador, en sintesis, el
plegamiento no debe trabajar en forma paralela al usuario, sélo debe iniciarse cuando
el usuario no hace uso del equipo. Al cierre de la investigacién no pudimos detectar si
el problema es del sistema operativo o del cliente de Folding@home. El segundo
problema tiene que ver con eficiencia y gasto energético, advertimos que algunos
equipos producian simulaciones a muy baja velocidad, pero con igual o superior
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consumo de energia eléctrica a otros equipos que producian mas simulaciones. Este
problema de eficiencia versus consumo energético ya ha sido acusado por
implementadores de servicios basados en cloud computing [14], y por tanto se debe
establecer cuales caracteristicas técnicas son las minimas para decidir si un equipo es
viable para simular proteinas versus su consumo energeético.
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APORTE DEL ARTICULO EN LA LINEA DE INVESTIGACION

La computacion distribuida como arquitectura de modelamiento de sistemas
complejos no es el enfoque tradicional que usan las empresas o laboratorios, ellos
comunmente compran tiempo computacional de supercomputadoras para modelar
problemas tales como el clima, trayectoria de cohetes, encriptacién, etc. En el caso de
Folding@home, ellos han apostado por segmentar cargas de trabajo en millones de
partes y asignarlas a cientos de miles de computadores personales. Este approach
l6gico y funcional esta sin embargo supeditado a la voluntad de cada usuario individual
gue escasa vez tiene las competencias para configurar el software y mantenerlo
corriendo, es esta brecha de conocimientos una limitante enorme para el usuario no
avanzado ni especializado. Les queda la misién a los lideres de Folding@home el
mejorar y simplificar ain mas la instalacion y configuracion del software para que
pueda adaptarse automaticamente segun los recursos de cada equipo.

A través del piloteo de esta experiencia se ha tratado de apuntar a un
segmento que coOmputo que actualmente esti con recursos ociosos: Los laboratorios
de computacién educacionales. Estos clusteres de equipos presentan un reservorio de
poder computacional subutilizado durante el afio escolar y sin uso durante la pandemia
que pueden ser configurados rapidamente con Linux para servir de centros de
computo para resolver problemas tan importantes como la simulacién de moléculas
organicas que nos permitan descubrir tratamientos farmacoldgicos frente a una gama
amplia de enfermedades, en nuestro caso en particular, descubrir una forma de
interferir con la proteina Spike que actda como llave molecular para infectar células
animales con el SARS-CoV-2.
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