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Tanulmányút
2011. november 13.-2011. december 10.— Cambridge, Egyesült Királyság 
Készítette:

Sinkó József, PhD hallgató, 

Szegedi Tudományegyetem

„Az SZTE Kutatóegyetemi Kiválósági Központ tudásbázisának kiszélesítése és hosszú távú szakmai fenntarthatóságának megalapozása a kiváló tudományos utánpótlás biztosításával” című projekt
Fizika Doktori Iskola

Nagyfeloldású lokalizációs mikroszkópia
1. Tanulmányút leírása
2011. november 13-a és december 10-e között tanulmányúton vettem részt a cambridge-i tudományegyetemen (University of Cambridge, Department of Chemical Engineering and Biotechnology, Laser Analytics Group). A kutatócsoport, ahova csatlakoztam, többek között nagyfelbontású, egymolekula detektáláson alapuló lokalizációs optikai mikroszkópiával foglalkozik: technikát fejleszt és alkalmaz a biológiában. A csoport vezetője: Prof. Clemens Kaminski. Munkámat Dr. Erdélyi Miklós koordinálta.

Megérkezésem után részt kellett vennem egy munkavédelmi oktatáson (Departmental safety training, Laser Safety Training on Class 3b / 4 Lasers).

Tanulmányutam célja az volt, hogy a tanszéken működő nagyfeloldású lokalizációs mikroszkóphoz (dSTORM mikroszkóp) használt szoftver számolási időigényét lecsökkentsem, ezzel felgyorsítsam a képkészítést és így lehetőség legyen a mikroszkóp valós idejű (real time) használatához. A gyorsítást egy videokártya (GPU) előnyös számolási tulajdonságainak segítségével lehetett elérni. A GPU tulajdonképpen egy multiprocesszor, amelyen párhuzamosan lehet számításokat végezni. Ez a képkészítés során rendkívül előnyős, hiszen a dSTORM technikában a lokalizációt lehetőség van felgyorsítani. A lokalizáció során a detektált egymolekula képét elemezzük és például Gauss függvény illesztéssel, iteratív algoritmussal határozzuk meg a pozícióját, jelentős javulást elérve a feloldásban a hagyományos mikroszkópokhoz képest. A GPU programozási nyelve a CUDA, ami egy kiterjesztett C nyelv. Ezen a nyelven van lehetőség kommunikálni a kártyával, a memóriahasználatot szabályozni és a számolást ütemezni. A MATLAB legújabb verzióiban (2010b vagy újabb, és Parallel Computing Toolbox) már vannak beépített függvények, amelyekkel direkt elérhető a kártya, ám ezek használata igencsak korlátozott, illetve lehet CUDÁ-ban megírt programkódot is implementálni.
Kiküldetésem során megismerkedtem a mikroszkóppal és a képalkotó szoftverrel, megtanultam a CUDA nyelv alapjait és továbbfejlesztettem a mikroszkóp képalkotó szoftverét, az időigény tekintetében 40%-os javulást elérve. Tanulmányutam naplója heti lebontásban:

· 1. hét: Megismerkedtem a kutatócsoporttal, megbeszéltük a munkám főbb vonulatait. Munkavédelmi oktatáson vettem részt. Az irodában kialakítottam a munkakörnyezetem: az asztali gépemre telepítésre kerültek a programozáshoz szükséges szoftverek: MATLAB 2010b, Parallel Computing Toolbox, Nvidia driver, CUDA Toolkit. A GPU-t beszereltem a gépbe. A laborban bemutatták a mikroszkópot, felépítését és az üzemmódokat.
· 2. hét: Megpróbáltam a képfeldolgozó programkódot úgy átírni, hogy a GPU-t MATLAB alól, beépített függvények segítségével vezéreljen.  Ez a következőképpen történik: a MATLAB azokat az adatokat (mátrixokat, vektorokat), amelyeken a műveleteket párhuzamosan, a GPU-n szeretnénk elvégezni, átküldi a GPU-ra és ott elvégzi a műveletet. Az adatátvitel a GPU és az asztali gép memóriája között igen lassú, ezért előnyős egyszerre sok adatot átküldeni és nem sokszor kevés adatot. Azonban ezek a beépített függvények nem teszik lehetővé, hogy a GPU-n levő adatokat részenként használjuk, az egészet egyben kezeli és a felhasználható függvények köre is korlátozott (nincs lehetőség részmátrixok képzésére, az index használata nem megengedett). Ezzel a megkötéssel a képfeldolgozó algoritmus átírása komoly akadályba ütközött: Vagy minden egyes molekula képét egyenként küldjük át a GPU-ra a függvényillesztésre; ez sok adatátvitellel jár, ami lassú, vagy pedig az összes képet átküldjük egyszerre és megpróbálunk olyan algoritmust írni, ami az összes képet egyszerre kezeli a megengedett függvényekkel (pl.: mátrixműveletekkel). Az utóbbi úton indultam el, azonban ez a megszorítás rendkívül megnehezítette a programozást, új megoldás után kellett néznem. A MATLAB-ban lehetőség van, hogy a GPU programozási nyelvén CUDÁ-ban megírt programot hívjunk meg. Így az átküldött adatokat már kedvünkre variálhatjuk, csoportosíthatjuk, és bármilyen műveletet elvégezhetünk rajtuk, igaz, hogy egy alacsonyabb szintű programozási nyelvben nincs annyi rutinművelet beépítve, tehát ezt nekünk kell megtenni (mátrix transzponálás, inverzképzés,…). Úgy döntöttem, hogy a képfeldolgozó algoritmus párhuzamosítani kívánt részeit CUDÁ-ban írom meg. Elsőként a Gauss függvény illesztéséhez láttam neki. Ehhez szükségem volt egy C++ fejlesztő környezetre (Microsoft Visual Studio 10.0), amit telepítettem az asztali gépemre.

· 3. hét: Befejeztem a Gauss függvényt illesztő algoritmust. Megtörtént a hibamentesítés, a stabilizálás és a tesztelés. Ezzel tehát minden molekula képére a pozíció meghatározása párhuzamosan történik. Elkezdtem egy olyan algoritmus írását, amelyen a mikroszkóppal felvett képekről lehetséges molekulát tartalmazó kis szegmenseket kivágja és összegyűjti, mindezt párhuzamosan, az összes képre egyszerre, majd ezeket a részeket küldi tovább függvényillesztésre. 
· 4. hét: Befejeztem az összegyűjtő algoritmus megírását. A párhuzamosított, CUDÁ-ban megírt részeket beleillesztettem a MATLAB alapkódba. Teszteltem az algoritmusokat, időigényt mértem. A teljes képfeldolgozó program 40%-kal gyorsabb jelenleg, mintha csak a CPU-n futna. Ha csak a függvényillesztő algoritmust vesszük figyelembe, az 100-szor gyorsabb. Tehát érdemes lenne további részeket is átírni és GPU-n futtatni. 

A munkámról összefoglalót írtam. A csoport vezetője meg volt elégedve a munkámmal és további együttműködést javasolt.
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3. További lépések

Az együttműködés lehetősége hosszútávon is fennáll, a program tovább fejleszthető további részalgoritmusok átírásával. Ha a mikroszkóp más üzemmódban is fog működni (pl.: 3 dimenzió, valós idejű) a program tovább bővíthető.
Szeged, 2011. december 12.
…………………………………………
Sinkó József
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A projekt az Eurdpai Unio tamogatasaval, az Eurdpai
Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valésul meg.
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