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• 	  	  Новое	  поколение	  лазеров	  на	  свободных	  
электронов	  –	  новые	  возможности	  для	  
исследований:	  

• 	  структура	  
• 	  динамика	  
• 	  процессы	  

	  
• 	  Дифракция	  на	  отдельных	  молекулах	  

• 	  Мега-‐установки:	  

• 	  LCLS	  (Stanford),	  2009	  
• 	  XFEL/Spring-‐8	  (Japan),	  2011	  
• 	  Европейский	  XFEL,	  Гамбург,	  2016	  

Об	  экспериментах	  XFEL 



Мега-установки 



XFEL в РФ 

Основные участники проекта XFEL: 

•  Германия (50%) 

•  Россия (27%) 

 
Направления исследований в России: 

•  Выбор подходящих объектов для исследований. Разработка методов 

выделения и подготовки образцов 

•  Разработка элементов экспериментальной установки 

•  Математические методы обработки результатов и ИТ-инфраструктура 



Эксперимент	  

H. Chapman et al, Nature 470, 2011 



• 	  	  ИТ-‐инфраструктура	  
•  2.3	  млрд.	  изображений	  в	  сутки	  

•  Big	  data:	  хранения,	  передача,	  индексирование,	  

публикация	  
	  

• 	  	  Новые	  методы	  анализа	  
• 	  изображения	  невоспроизводимы	  

• 	  пространственная	  ориентация	  случайна	  

• 	  внутренняя	  динамика	  частиц	  

Проблемы 



Моделирование 

•  Дефицит ПО 

•  Дефицит экспериментальных данных 
•  Доработка пакета SPSIM 



SPSIM + GPU 

•  Технология CUDA 

•  Каждый пиксель изображения – отдельный поток GPU 

•  Ускорение в ~200 раз 



•  Новые	  метод	  для	  классификации	  
дифракционных	  картинок	  

•  Задачи:	  
•  Фильтрация	  «плохих»	  картинок	  
•  Отбор	  «хороших»	  картинок	  
•  Классификация	  дифракционных	  картин	  для	  
разных	  молекул	  

•  Индексирование	  и	  база	  данных	  

Классификация	  изображений 



•  	  Выбор	  небольшого	  количества	  признаков,	  
определяемых	  структурой	  объекта	  –	  
характеристический	  вектор	  

•  Применение	  алгоритмов	  компьютерного	  
зрения	  для	  классификации	  
характеристических	  векторов	  

Идея	  метода 



Характеристический	  вектор 

Кросс-‐корреляционная	  функция 

• 	   
 
• 	  	  	  	  Autocorrelation,	  	  q1	  =	  q2 



Особенности	  метода 

•  Точное определение центра дифракционной 
картины 
 



Особенности	  метода 

•  Определение зоны «сигнала» 
 



Модельные	  данные 

Bluetongue virus core Adenovirus capsid Water 



Метод	  главных	  компонент 

•  100% точность 
разделения 

•  В базисе PC1-PC2 ~30% 

вариабельности данных 



Экспериментальные данные 



Экспериментальные	  данные 

Бактериофаг	  Т4 Пустая	  картинка 

Набор	  данных	  с	  эксперимента	  LCLS	  (Stanford),	  два	  типа	  молекул	  

Paramecium 
bursarium Chlorella 

virus  
 



Экспериментальные данные - PCA 



Метод	  опорных	  векторов 

•  Точность классификации ~86.4% 

•  100% фильтрация «пустых» 

изображений 



База данных и индексирование 

 
•  Координаты в базисе главных компонент – индексы 
изображения в базе данных 

•  Поиск «похожих» изображений – SQL запрос в базу 
данных 

•  Реализация PostgreSQL + Python 
 



ИТ-‐реализация 

•  	  Основной	  код	  Python	  +	  Numpy	  +	  Intel	  MKL	  
•  OpenMP	  параллелизация	  

•  Моделирование	  с	  помощью	  GPU	  +	  CUDA	  
•  24	  Core	  server	  –	  обработка	  изображений	  в	  

real-‐time	  
•  Курчатовский	  суперкомпьютер	  



•  Моделирование	  эксперимента	  
•  Метод	  классификации	  

•  Индексируемая	  база	  данных	  изображений	  
 

 
 

Основные результаты и планы 
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