www.cells.es

A

ALBA

De la adquisicion de datos experimentales al procesado
cientifico HPC en el Sincrotron ALBA




Indice

Que es un sincrotron

Procesado de datos en Xaloc y Xaira
Microscopios electrdnicos
Procesado de datos en FaXToR

Explosidon exponencial de datos

AlLBA












Dispositivo
de insercion

Cabina
de control

Cabina
experimental



Luz de
sincrotron
S policromatica

Dispositivo
de insercion

Electrones
en zigzag



2. SELECCION DE LA LUZ Monocromador
de cristales

Luz d Luz monocromatica
(rayos X)

sincrotrén
policromatica

Cristal de silicio



(3. ANALISIS DE LAS MUESTRAS »

Muestra

Rayos
difractados



4. PROCESAMIENTO DE DATOS

Patron de difraccion Estructura 3D
de rayos X de la proteina



www.cells.es

Procesado de datos en Xaloc y Xaira

« Beamlines altamente automatizadas y de alto rendimiento
« Una sesidon de beamtime puede incluir cientos de muestras
* Intercambio robdético de muestras ( completado en 12 segundos )

« Recoleccion de datos de difraccion en menos de 2 minutos por muestra

AlLBA
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Procesado de datos en Xaloc y Xaira

Procesado rapido

* Resultados en segundos (max. ~2 minutos)

* Feedback inmediato durante el beamtime

e Optimizado para velocidad, no para precision final

Procesado refinado
* Resultados mas precisos y optimizados
 Tiempo de procesado aproximado: 30 minutos

AlLBA




©3/02/2026 15:48:23  ++= Data collection

www.cells.es o+ Data collection @ Q «+ Best auto processing @
From autoproc_staraniso_anom_run1
s Tetragonal system (P41212)
[d ], a=b=789 A =369 A
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Procesado en paralelo con multiples pipelines
fast-feedback analysis in 10 seconds

[Datacollection B Metdata  sawple  Diffracton  Autoprocessing 3 Fies » - X Image #383 X

El éxito depende de la muestra y de la calidad de los datos o

Por muestra:

3 pipelines de feedback rapido

4 de procesado refinado

{ll Click on the plot to visualize collected images.

Infraestructura de computacion

10 nodos de coOmputo dedicados por beamline refined processing in 30 minutes
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Microscopios electronicos

Centro Conjunto de Microscopia Electrénica en ALBA (JEMCA)

* TEM de 200 kV, Glacios from ThermoFisher Scientific, para investigacién en el ambito de las Ciencias de

la Vida
* (S)TEM de 300 kV, Spectra 300 from ThermoFisher Scientific, para investigacién en el ambito de la

Ciencia de Materiales
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Instalacidn correlativa in situ para materiales energéticos avanzados (InCAEM)

* Microscopio Electrénico de Transmision (S)TEM con sistemas de portamuestras, operando (gases,
liquidos, refrigeracion) y limpiador por plasma de H,

* STM/ AFM equipamiento combinado con espectroscopia Raman amplificada por sonda (TERS) y un
AFM avanzado in situ. \

* Sistema para el almacenamiento, tratamiento y analisis de datos in situ

* Adaptacion de lineas de luz de sincrotrén existentes en ALBA i
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e IMIICrOSCOpPios electronicos

Cryo_—EM, 200 KV - ALBA Cryo-EM,ISOOKV - DLS Titan, 3D reconstruction with RELION
Glacios, Pablo Guerra Pete Harrison

Cross-section of 3 best 3D classes, unmasked
8.12 Angstrom 18.77 Angstrom 10.1 Angstrom

-
W2

O
- Ly

208051 particles 163981 particles 124271 particles

ldnm ;Tl:srglzg_rli)ndicates rel.distribution of the 2D Results of automated processing EM masked map from best 3D class (4.33 Angstrom)
pipeline X-ray structure in two different conformations (1.Crespo)

A l_ E A E.Rérrgsso\;s, X-ray structure



Microscopios electronicos

ggoLdOAlalflgyr)?izgggérga;or 3D Classification - NVIDIA RTX 6000 Ada, RTX Mejoras en eltiempo de procesado en Relion

3D Classification: Plasmodium Ribosome on Intel Xeon W9-3495X ¢ No mejora sustancialmente con la RAM dlsponlble enla GPU

56 Core) Platform . . . .
( ) . No mejora sustancialmente con los cores disponibles en la GPU

- ________________________________________________NEnrihy

1x GPU - . Mejora proporcionalmente al numero de GPUs

J=4, 2xMPI
6487

4064

2x GPU
J=4, 3xMPI

3549
3365

3860
2x GPU oea Estrategia actual de procesado de datos

J=4, BxMPI

« GPU con suficiente RAM para cargar todo el dataset

4x GPU

T S — 2016 « Seleccionamos Nvidia A16

Beti 1750 o Tarjeta pcie con 4 GPUs discretas de 16GB cada una
. IxMPI
e 740
a 1000 2000 3000 4000 5000 6000 elels] 2000 S000 ° Muy buen ratio benChmark/eurO
Time in Seconds - lower is better « Enservidores con 4 slots para GPU puedes tener 16 GPUs discretas
- RTX A4500 RTX 5000 Ada &= RTX 6000 Ada
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Procesado de datos en FaXToR

Swagelok electrochemical cell mounted at FaxTOR (ALBA) by Valeria Blanco
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Procesado de datos en FaXToR

Recoleccion de datos FaXToR : alta velocidad y facilidad de uso

. Alta velocidad de adquisicion:
o Tomografia de alta resolucion en < 1 minuto

o Tomografia de bajaresolucién en ~150 ms
. Elreto principal es el procesado y la gestion de datos a la misma velocidad que la adquisicion
Estrategia actual de procesado de datos
. Obijetivo ideal: que la reconstruccion tomografica siga el ritmo de adquisicion

. Reconstruccion completa actual:

o <5 minutos por dataset (absorcion + fase + eliminacién de anillos)
Uso actual de los recursos de coOmputo

. Apertura de multiples GUIs de reconstruccion para trabajar en paralelo
o 6 nodos HPC de reconstruccion con GPU Nvidia L40

o Hasta 6 reconstrucciones en paralelo

AlLBA




«eie EXplosion exponencial de datos

500 Datos generados cada 6 meses ( TB)
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e EXplosion exponencial de datos




e EXplosion exponencial de datos

Size of a single dataset
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Gracilas

jsalabert@cells.es
pcarnicer@cells.es

Carrer de la Llum, 2-26
08290 Cerdanyola del Valles
Espana
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