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Resumen

El refinamiento de la geometria de las proyecciones bidimensionales involu-
cradas en el proceso de reconstrucciéon 3D, aplicada en este caso a la resolucién
de la estructura 3D de macromoléculas biolégicas, es un proceso que consume
gran cantidad de recursos. En este trabajo se presenta la paralelizacién por el
paradigma de paso de mensajes de dos métodos de refinamiento de la geometria:
1) por comparacién directa de las proyecciones [1] y 2) via transformadas de
Radon [2], sobre una plataforma multiprocesadora. En la paralelizacién se usa
es esquema “master/slave” con el estindar PVM. Se presentan resultados del
rendimiento de la paralelizacion de ambos métodos sobre una plataforma Power
Challenge de SGI con seis microprocesadores.

Palabra clave: Procesado de imagen, Reconstruccién tridimensional, Refinamien-
to de la geometria, Paralelizacion, Paso de mensajes, Multiprocesadores.

1 Introduccién

Una proyeccién de un volumen (un objeto tridimensional) es una coleccién de las es-
timaciones de las integrales de linea a través del volumen, realizandose la integracion
en la direccion del grupo de lineas que son perpendiculares a un plano en particular.
La reconstruccién tridimensional (3D) es el proceso de estimar el volumen a partir de
un grupo de proyecciones. Para poder realizar este proceso de la reconstruccion 3D,
es necesario tener la informacion de la localizaciéon de las lineas relativas a un sistema



de coordenadas fijo al volumen. Si se tiene una imagen que representa una proyeccion,
la localizacion de las lineas perpendiculares al plano de proyeccién, que forman los
pixels individuales de la imagen, queda expresada por lo que se conoce como los tres
angulos de Euler y por la localizacién en el plano de las dos coordenadas de la proyec-
cion del origen del sistema de coordenadas del volumen. Este problema es solucionado
automaticamente en las reconstrucciones 3D médicas [3], como es la tomografia. En
las aplicaciones médicas todas las proyecciones con tomadas de un mismo volumen
(el paciente) y el sistema de coordenadas del volumen puede asumirse que estd fijo al
instrumento que colecta los datos.

En las reconstrucciones 3D de macromoléculas biolégicas a partir de imagenes del
microscopio electrénico de transmisién, el método de recoleccién de los datos va degra-
dando al espécimen, limitandonos a no poder producir multiples proyecciones de una
misma particula. En vez de ello nosotros debemos asumir que todas la particulas son
idénticas, y de esta manera podemos considerar a una proyeccién de una particula en
particular como una de las proyecciones del volumen a ser reconstruido. El problema
aqui es que se estd muy limitado en el control de la orientacién de las particulas de
forma que se deben de usar las imédgenes de proyeccion en si mismas para estimar los
angulos de Euler y las coordenadas mencionadas mas arriba.

Cuando se tiene un espécimen que muestre lo que se conoce como “vistas preferen-
tes”, esto es, su orientacién con respecto a la rejilla soporte del microscopio electrénico
no es arbitraria, sino que interaccionan de una (o de unas pocas) formas determinadas,
que dan lugar a una (o a unas pocas) “vistas preferentes”, se puede aprovechar esta
caracteristica para resolver su estructura 3D por medio de la técnica de reconstruccién
basada en una geometria de inclinacién cénica [4]. La estrategia se basa en tomar dos
micrografias (fotografias provenientes microscopio electrénico), primero una inclinada
un angulo ¢ y la segunda sin inclinar (¢ = 0°). La primera micrografia proporciona las
distintas vistas de proyecciéon del espécimen que seran utilizadas en la reconstruccién
3D, La segunda micrografia, sin inclinar, proporciona los angulos “rotacionales” me-
diante técnicas de alineamiento por correlacion cruzada [5]. Los dngulos rotacionales
forman el primer angulo de Euler mientras ¢ es el segundo angulo de Euler, comun a
todas las proyecciones. Las coordenadas del desplazamiento de las proyecciones incli-
nadas se obtiene por medio de la técnica del estiramiento coseno: la imagen inclinada
es corregida por un factor 1/cos(¢) y correlacionada con la correspondiente imagen,
ya alienada, sin inclinar. El tercer angulo de Euler se hace cero y corresponde a la
direccién del eje de inclinacion de la micrografia.

Para el caso de que se tenga un espécimen que muestre en la preparacion multiples
vistas “preferentes” se usa el método de reconstitucion angular [6]. En este método los
valores de los angulos para cada proyeccién son asignados a posteriori basandose en
las lineas comunes [7]. Las lineas comunes son una consecuencia directa del teorema
de la seccion central: dos proyecciones cualesquiera de un objeto representadas en el
espacio de Fourier 3D se intersectan sobre una linea a través del origen, en el espacio
reciproco, su linea comun. Una vez que la linea comun entre dos proyecciones es
encontrada, se fija la rotacién (en el plano) de dos secciones centrales de Fourier,
quedando aun sin fijar el movimiento alrededor de la linea comtn. Introduciendo una
tercera proyeccion y su seccién central, que no sea paralela a ninguna de las otras



dos, fijara este movimiento y resultard en la completa determinacién de las angulos
relativos entre las tres proyecciones (quedando solo una ambigiiedad en cuanto a la
mano del objeto). Partiendo de este sistema de orientaciones, nuevas proyecciones
pueden adicionarse combinandolas con pares de proyecciones ya fijadas. Esto es, en
esencia, el método de la reconstitucién angular.

1.1 La necesidad del refinamiento

La metodologia de adquisicion de datos de la geometria de inclinacién conica nos produ-
ce una estimacion menos que perfecta de los parametros geométricos de las proyecciones
con respecto al sistema de coordenadas fijas al volumen por varias razones: El angulo
de inclinacién realmente no es idéntico para todas las particulas, sino que esta dentro
de un amplio margen que puede ser tanto como 20°, dado que el soporte no es com-
pletamente plano; los angulos de rotacién son determinados a partir de las imagenes
sin inclinar, las cuales ya has sido previamente expuestas (mientras se tomé la ima-
gen inclinada) al haz de electrones y pueden haber sido danadas; la localizacién del
origen de las proyecciones con respecto al sistema de coordenadas supuesto (ligado a
las particulas) puede presentar serios problemas, algo que ciertamente ocurre al aplicar
técnicas como el estiramiento coseno o los métodos descritos en [4, 8] a ciertos tipos de
grandes macromoléculas. Adicionalmente, se usa un paso previo de clasificacién de las
particulas en base a su vista a 0°, un paso que puede dar resultados ambiguos, toda vez
que en algunos casos los métodos de clasificacion no consiguen realizar una separacién
precisa entre las diferentes vistas de un mismo objeto (ejemplos tipicos serfan imagenes
muy ruidosas de criomicroscopia, por las pequenas variaciones de la orientacién en tor-
no a la vista dominante, 6 especimenes que generan imagenes de proyeccion parecidas
a distintas orientaciones).

Aunque el método de reconstitucion angular es elegante en su planteamiento concep-
tual, en la practica no puede usarse para alinear imagenes individuales sin promediar,
debido a la baja razon senal-a-ruido de estas imagenes. El método si es aplicable a
aquellas situaciones en que las imagenes a alinear tengan una relativamente alta rela-
cion senal-ruido, como seria el caso de partir de imégenes promediadas. Sin embargo,
el promediado de imagenes puede implicar una pérdida de resolucion al realizar el
promediado entre imagenes con similares —pero no idénticas— orientaciones.

Todas estas limitaciones pueden ser resueltas en gran medida con el uso de un método
de refinamiento. La esencia de tal método es el siguiente: tener un primer volumen
estimado, calcular los parametros geométricos necesarios por la consistencia de las pro-
yecciones con las estimadas a partir del volumen, reconstruir con los nuevos parametros
y repetir hasta la convergencia. Dos de estos métodos se han desarrollado al mismo
tiempo y ya se han utilizado con éxito a partir de imagenes individuales sin promediar:
el método de comparacién directa de las proyecciones [1] y el método de la transfor-
mada de Radon [2]. Con la adicién de un método de refinamiento se puede lograr la
resolucién completa de los datos [9, p. 195].



2 Los Métodos de Refinamiento de la Geometria

Los métodos de refinamiento deben ser robustos, puesto que tienen que funcionar para
imégenes tipicas de criomicroscopia electrénica que presentan un SNR (Signal-to-Noise
Ratio) menor que 1. Estos métodos estédn basados en la siguiente secuencia de la Fig. 1

Paso 0: Tener una reconstruccién tridimensional de referencia.

Paso 1: Proyectar la reconstruccién 3D de referencia en todas las direcciones de
manera que cubran regularmente, equiespaciadamente, todo el espacio an-
gular. Este grupo de proyecciones forman las proyecciones de referencia, o
simplemente, reproyecciones.

Paso 2: Comparar cada proyecciéon experimental (las que se usaron para tener la
reconstruccién 3D del paso 0) con todas las reproyecciones. Los pardmetros
de la reproyeccion que mas se ajusta, son los nuevos pardmetros asignados
a la proyeccion experimental dada.

Paso 3: Computar una nueva reconstrucciéon 3D con los nuevos pardametros asigna-
mos a las proyecciones experimentales.

Paso 4: ;El80% de las proyecciones experimentales cambia menos de 5° en el d&ngulo
de inclinacion? Si, PARAR. No, VOLVER al paso 1.

Figura 1: Secuencia general de los métodos de refinamiento

Como una reconstruccién 3D de referencia puede usarse usa estructura ya existente
en baja resolucion, el cual podria ser el resultado de la aplicacion del esquema conico
aleatorio o de la reconstitucion angular. También podria ser el resultado de unir varias
grupos de proyecciones cénicas-aleatorias [10].

La orientaciéon de una proyeccién queda expresada por los tres dangulos de Euler
(0, p,1). Dos de estos angulos, (6, ), son los responsables de la direccién de la proyec-
ci6én en el espacio 3D, mientras que el tercero () describe la rotacién de-la proyeccién
“en el plano”. Por ende, basta con calcular las reproyecciones de la estructura 3D,
en el paso 1 del método (ver Fig. 1), variando solo los dos primeros dngulos. Para
una distribucién equiespaciada de reproyecciones de escoge un incremento constante
del angulo ¢ y el incremento en el dngulo 6 es escogido de acuerdo a:

g = 47 (1)
sin ¢
La demostracion de la Ec. (1) se encuentra en referencia [1]. Y para ser consistentes,
el incremento del angulo ¢ se escoge igual al incremento del dngulo .

La forma de hacer robusto al método de refinamiento es utilizando la correlacion
cruzada para realizar la comparacion entre las reproyecciones y las imagenes experi-
mentales (de ahora en adelante llamadas simplemente como imagenes). La correlacion
cruzada es la mejor funcién para realizar la comparacion, en el caso de tener datos
contaminados con gran cantidad de ruido aditivo y gaussiano [5].



La condicién de paro del método, paso 4 en la Fig. 1, la considera J. Frank [9, p.
243]. No se considera el cambio en los otros dos dngulos de Euler, 6 y 1) debido a que
son responsables de la rotacion de la imagen alrededor de un solo eje.

La reconstruccion tridimensional se lleva a cabo habitualmente en el espacio real
utilizando la retroproyeccién convolucionada (weighted backprojection) [11], o técnicas
algebraicas de reconstruccion [12].

El esquema de los métodos de refinamiento permite también la inclusion de nuevas
imégenes sin la necesidad de conocer inicialmente su orientacion, lo que hace posible el
calculo de una reconstruccién 3D de alta resolucion para una macromolécula, de la ma-
nera siguiente: se usa una reconstruccion 3D ya calculada de la misma macromolécula
como un “niucleo” y un nuevo grupo de imégenes colectado de micrografias tinicas (y no
de pares de micrografias como en el esquema cénico-aleatorio); tal “niicleo” es usado
como una referencia en el primer paso 2 del método (ver Fig. 1).

2.1 El método basado en la comparacion directa de las pro-
yecciones

Este método combina dos procesos: (1) El refinamiento de los parametros de trans-
lacion y (2) El método de refinamiento en la orientacién. El proceso (1) es bastante
sencillo: la estructura de referencia es proyectada en la direccion de las proyecciones
originales, y usando funciones de correlacion cruzada, se corrigen los pardametros de
translacién. El proceso (2), mas complicado, sigue los pasos de la secuencia mostrada
en la Fig. 1. La comparacion de las reproyecciones (paso 2, en la misma figura 1)
con las imagenes experimentales es realizada asi: Las reproyecciones y las imagenes
a alinear son remuestreadas en coordenadas polares; se calculan las transformadas de
Fourier de todas las proyecciones; la comparacion se realiza por la funcién de correla-
cién cruzada polar, lo que requiere una sola FFT inversa. La direccién de la imagen a
alinear viene dada por el mas grande coeficiente de correlaciéon cruzada [nos resuelve
los angulos (6, ¢) |. El dngulo ¢ estd determinado por la posicién del maximo en la
correspondiente funcién de correlacion cruzada polar.

En el caso de tener imagenes nuevas que se quieran agregar en la reconstruccion, se
puede usar un método como el desarrollado en [13] para dar la primera estimacién de
los parametros de translacién.

El programa secuencial del método de refinamiento en la orientacién sigue, de forma
general, los pasos mostrados en la Fig. 2.

2.2  El método basado en la transformada de Radon

En principio este método es totalmente similar al método de comparacion directa de
las proyecciones descrito anteriormente. Aunque se distingue por su forma elegante de
formular el problema y que le permite poner de manifiesto ciertas relaciones que no
son evidentes en la otras aproximacion.

El método de la transformada de Radon, [2] compara la transformada 2D de la pro-
yeccion experimental con la transformada 2D de Radon de la proyeccién de referencia,
extraida esta ultima de la transformada 3D de Radon del volumen de referencia. La



1. Read el volumen de referencia.

la FFT de los anillos.
4. For each imagen j a alinear:

(a) Read la imagen

anillos.

(e) Print resultados.

2. Calculate las reproyecciones del volumen de referencia equiespacia-
damente en el espacio 3D. Se tienen I reproyecciones.

3. Se remuestrean las reproyecciones a coordenadas polares y se realizan

(b) Se remuestrea a coordenadas polares y se realiza la FFT de los

(c) Calculate: ¢; = CCF( reproyeccion;, imagen; );

(d) Find el méximo coeficiente de correlacién cruzada c¢;

Figura 2: Secuencia general del métodos de refinamiento en la orientacion

comparacion es realizada por correlacion cruzada de dos transformadas 2D de Radon
que permite hacer el alineamiento translacional (equivalente a “poner en fase” en el
espacio de Fourier) simultdneamente con el alineamiento de la orientacion.

La transformada 2D de Radon de una imagen es la version discreta de la transfor-
mada general de Radon y es conocida también como “senograma” [6].

La teoria de este método viene desarrollada en [2], aqui se
usara una descripcién mucho mas simple del método. Una
de las propiedades de las transformadas de Radon (TR) es
que las TR correspondientes a una proyeccién rotada por un
angulo adicional a pueden ser obtenidas por permutaciones
e inversiones de las lineas en la transformada extraida. Esta
propiedad puede entenderse viendo el esquema de la Fig. 3,
las lineas A,B,. .. F, representan la transformada de Radon
de una imagen muestreadas a ¢ = 30°, A estd a 0°, B a 30°
y asi sucesivamente hasta F que esta a 150°. La linea a 180°,
[(180°), es la reflejada a 0°, esto es, igual a mirror({(0°)). Si
se calculara la correlacién entre esta imagen, tomada como
referencia, y otra imagen con indices A’.B’,. .., F’ se calcula

Figura 3: Representa-
ciéon esquematica de una
transformada de Radon
muestreada a ¢ = 30°.

la correlacién cruzada entre las lineas AA’, BB’...., FF’. De la misma forma, para
calcular la correlacion con la imagen de referencia rotada 30°, se tomaria la correlacion
cruzada entre las lineas BA’, CB’, DC’, ED’, FE’ y mirror(A)F’; y asi sucesivamente. Si
se realiza la bisqueda en la orientacion, se promedian los coeficiente de orden cero de las
correlaciones cruzadas de todas las lineas. Si se realiza la busqueda del desplazamiento,
se busca el maximo coeficiente promediado en un entorno dado en las correlaciones
cruzadas de todas las lineas. Ademas, las propiedades de la transformada de Radon se
mantienen para la transformada de Fourier (TF) de la TR, por lo que se usan las TF’s
de todas las TR para el cdlculo de las correlaciones cruzadas.



La descripcion general del método, en su forma secuencial, esta presentada en la
Fig. 4

1. Read ref_volume, la TF tridimensional de la TR tridimensional del
volumen de referencia.

2. ny, no. de valores en ¢ = %ﬁ? +1;

3. Ay = Aangles
4. For each imagen k a alinear:
(a) read imagey;
(b) for Pstart < i < Pend PYit1 = p; + A@a do
i. Af=Ap/sin|pl;
ii. for Ostart < 0 < bena, 6j41=060;+A6, do
A. reference_img = do_image ( ref_volume, 60;, ¢; );
B. ccf_radons( reference_img, imagey,, ny );
C. find el méaximo de la funcién de correlacién cruzada;
iii. endfor
(c) endfor
(d) Print resultados: (0, ¢,v),(dz, dy).

Figura 4: Secuencia general del método de refinamiento usando transformadas de Radon.

Como ha sido realizada, la secuencia del método contiene cuatro lazos principales. El
primero (que comienza en el paso 4 en la Fig. 4) aplica la busqueda de dngulos a cada
imagen de entrada. Los otros tres lazos actian sobre la busqueda angular: primero
sobre ¢; (en el paso 4.b), segundo en 6; (en 4(b).ii) y por tdltimo sobre 1, (dentro de
la funcién ccf_radons en 4(b).ii.B).

La funcién do-image() (en 4(b).ii.A) extrae la imagen (una TF de la TR 2D) de
referencia bidimensional, a los dngulos dados (6;, ¢;), de la TF 3D de la TR 3D de la
estructura de referencia.

La funcion ccf_radons() (que aparece en el paso 4(b).ii.B de la misma Fig. 4) realiza
en si misma la correlacion cruzada entre las transformadas de Radon bidimensionales
correspondientes a la proyeccion de referencia y la imagen a alinear.

3 Paralelizacion de los Métodos de Refinamiento

3.1 El método basado en la comparacién directa de las pro-
yecciones
Reportado en [1], el tiempo de célculo para el método de comparacion directa de las

proyecciones viene a ser un poco mas de dos dias para 1000 proyecciones a alinear y para
5266 reproyecciones de referencia (que corresponde a un muestreo de 2° en el dngulo



¢). Estos corresponden a una estacién de trabajo VAX 4000 modelo 60; que genera
1000 reproyecciones/hora y con un tiempo de 3 minutos para procesar la comparacion
de una imagen con 5266 reproyecciones, ya generadas, de referencia.

Aunque en [1] se menciona que el tiempo de célculo es “aceptable”, éste calificativo
hay que entenderlo en el contexto de la comparacion con otro método de alineamiento
que consumia 3 semanas para 1000 proyecciones [1]. De esta forma la idea de “paraleli-
zar” los programas que conlleven més nimero de operaciones y/o consumo de recursos
tiene una justificacién clara.

Ademas hay que considerar la cantidad de almacenamiento necesario, ya sea en
disco o en memoria. En la Tabla 1 se dan diversas cifras correspondientes al espacio
necesario para diferentes intervalos de muestro del angulo ¢, suponiendo un tamao de
16KB por reproyeccién (que corresponde aproximadamente a imagen 64 x 64 pixels en
punto flotante (4 bytes/pixel)). Este tamano de imagen es normal para las aplicaciones
con particulas aisladas, aunque hay campos de la microscopia electronica que requieren
iméagenes mucho mas grandes, de hasta 512 x 512 pixels, para efectuar la reconstruccién
3D a una alta resolucion.

| de | No. de reproyecciones | Tamaiio total (MB) ||

10.0 229 3.58
5.0 869 13.58
3.0 2365 36.95
2.5 3390 52.97
2.0 5266 82.28
1.5 9314 145.53
1.0 20847 325.73

Tabla 1: Volumen de datos que es necesario almacenar segiin el incremento en ¢ escogido

Con la estructura del método de la Fig. 2, este se paralelizé asignando equitativa-
mente el trabajo a Nproc procesos “hijos” y un proceso “maestro” que coordina. Al
principio el maestro lee y envia a los procesos hijos el volumen de referencia. Cada
proceso hijo calcula una parte equitativa de las reproyecciones y realiza la comparacién
de la imagen a alinear con sus proyecciones locales. En esta parte, el proceso maestro
solo manda a cada proceso hijo la imagen a alinear y recoge los resultados de la com-
paracion, buscando en Nproc resultados el mayor coeficiente. La descripcion general
del método paralelizado puede verse en la Fig. 5

3.2 El método basado en la transformada de Radon

Una revision del programa secuencial, a primera instancia, no da una guia obvia sobre
como efectuar la paralelizacion. Nos encontramos, pues, ante un caso en que la estrate-
gia de paralelizacién no es trivial y en el que es necesario realizar un analisis profundo
de las dependencias entre las variables.

Desde el punto de vista del almacenamiento de datos, la cantidad de memoria re-
querida es relativamente pequena: el volumen y dos imégenes bidimensionales. Si
suponemos que tenemos un volumen de 64 x 64 x 64 voxels y las imagenes de 64 x 64
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Proceso HIJO

Proceso MAESTRO 1. Receive el volumen de referencia.

1. Read el volumen de referencia.

2. Send el volumen de referencia a cada 3. For 0 <i<m

proceso hijo. (a) Calculate la i reproyeccién

3. Calculate los angulos (0, ¢) y send a (b) Se remuestrea a coordenadas pola-
cada proceso hijo, equitativamente, ter- res y se realiza la FFT de los ani-
nas de valores ( id, 6, ). llos.

4. For each imagen j a alinear: 4. endfor

(a) Read la imagen 5. While receive una imagen a alinear:

(b) Send la imagen a cada proceso hi-

Jo. nadas polares y se realizan la FFT
(c) Receive de cada proceso hijo los de los anillos.

resultados de la reproyeccion més (b) Calculate: ¢, = CCF( reproyec-

parecida. cién,,, imagen );
(d) Find la reproyeccién més parecida. (¢) Find el maximo coeficiente de co-
(e) Print resultados. rrelacién cruzada ¢,

resultados.

2. Receive n ternas de valores ( id, 6, ).

(a) Se remuestrea la imagen a coorde-

(d) Send al proceso MAESTRO los

Figura 5: Descripcion general del método de refinamiento en la orientacién paralelizado

pixels, tomando 60 muestras en la transformada de Radon a un muestreo angular de
2°; la cantidad de memoria requerida para almacenar una transformada de Radon sera
60 x (180°/2°) x 4 = 21,600 bytes 6, aproximando, 21KB. La transformada de Fourier
requerirda (60 + 2) x (180°/2°) x 4 = 22,320B ~ 22KB. Y la transformada de Radon
del volumen requerird (180°/2°) x 21600B, esto es 1.85MB y su transformada de Fou-
rier 1.92MB. En total, menos de 2MB en datos. Por tanto, no parece que el tema de
almacenamiento de datos sea importante en este problema.

A continuacion pasamos a estudiar los requerimientos de calculo del proceso. Para
ello realizamos un “profiling”, o “perfilado”, del programa secuencial. Los resultados
del perfilado indicaron que el 99.18% del tiempo total de ejecucion eran consumidos
por la funcién ccf_radons (ver Fig. 4). El trabajo principal de esta funcién es la es la
multiplicaciéon compleja de los coeficientes de Fourier de las lineas de las transformadas
de Radon 2D. También, dentro de esta misma funcion, se llama a otra funciéon que
realiza la transformada inversa de Fourier, para cada par de lineas, y la carga de
ejecucion es es grande debido al nimero de veces que se realiza la FFT inversa. El
algoritmo usado para realizar la FFT es multiradix, lo que no nos limita que el tamano
de las lineas sea una potencia de 2, pero tiene el inconveniente de un mayor tiempo de
ejecucion.



Asi, con los resultados del perfilado, se realiz6 la paralelizacion explicita de la fun-
cién ccf radons. El proceso maestro consiste basicamente de la secuencia mostrada
en la Fig. 4, excepto de lo siguiente: el proceso maestro envia a todos los procesos
hijos la imagen extraida de la transformada de Radon 3D del volumen; y se crea la
nueva funcion ccf_radons_parallel. La funcién ccf_radons_parallel en el proceso
maestro se encarga de recibir los resultados parciales del procesamiento de cada pro-
ceso HIJO. La funcién ccf radons_parallel en los procesos hijos es la que realiza la
carga pesada: si las TR’s tienen n lineas, cada proceso hijo realiza las correlaciones
cruzadas de n/Nproc lineas y envia los resultados al maestro. El estudio detallado de
esta paralelizacién se encuentra en [14].

4 Resultados

Todos los programas, de forma secuencial y paralelos, se codificaron en lenguaje C.
Como ambiente de paso de mensajes se utiliz6 PVM [15]. Los programas se ejecutaron
en una maquina Power Challenge, de Silicon Graphics, con seis procesadores R10000.

En la Fig. 6(a) se visualiza la grafica (log-log, como se sugiere en [16]) del tiempo
de ejecucion necesario para realizar 5266 reproyecciones versus el nimero de procesos
hijos. Corresponde al trabajo realizado en el primer ciclo for en el pseudocddigo del
proceso hijo (en la Fig. 5, 3). En la Fig. 6(b) se presenta el tiempo de ejecucién, se
presenta la media +/— la desviacion estandar de varias mediciones (> 5), de comparar
1000 proyecciones contra las 5266 reproyecciones de referencia, y que corresponde al
ciclo while en el pseudocddigo del proceso hijo (mis Fig. 5, linea 5
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Figura 6: Tiempos de ejecucion del Método de Refinamiento de la Orientacion. Se presenta
la media +/— la desviacién estdndar de varias mediciones (> 5). La linea recta indica la
aproximacion ideal para la ejecucién del programa paralelo.

La medicién del tiempo de ejecucion correspondiente a un proceso hijo de la Fig. 6 se
realizé de dos maneras: (1) ejecutando el programa paralelo con un sélo proceso hijo y
(2) con una version secuencial del programa. Los tiempo de ejecucion son semejantes,
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sin diferencias apreciables, entre (1) y (2), lo que indica que la carga debida a las
comunicaciones en el programa paralelo es minima.

Los resultados del método via transformadas de Radon se presentan en la 7. Se
presenta la media y desviacién estandar en el eje-y de varias mediciones del tiempo
de ejecucién. Se midi6 el tiempo total de ejecucién (wall clock time), como se sugiere
en [16], que involucra también los tiempos en Entrada/Salida, paginado, inicializacién
del sistema PVM, etc. Las condiciones para el experimento fueron: un volumen de
64 x 64 x 64 voxels y para una sola imagen de 64 x 64 pixels, tomando 60 muestras
en la transformada de Radon a un muestreo angular de 2°. Los pardmetros de entrada
al programa fueron: 0°~—90° en ¢, 0°—180° en € y —90°—90° en . Se utilizé6 un
muestreo angular de 2°.
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Figura 7: Resultados de la medicién de tiempos de ejecucion vs. el niimero de procesos hijos

de los programas secuencial y paralelo para el método de refinamiento via transformadas de

Radon. La linea recta indica la aproximacién ideal para la ejecucién del programa paralelo.
Se presenta la media +/— la desviacién estdandar de varias mediciones (> 5).

En la Fig. 7 se presenta la media y desviacion estandar en el eje-y de varias medicio-
nes del tiempo de ejecuciéon. Se presenta el tiempo total de ejecucion, como se sugiere
en [16], que involucra también los tiempos en Entrada/Salida, paginado, inicializacién
del sistema PVM, etc. Las mediciones fueron realizadas bajo una condiciéon de carga
“baja” en la plataforma.

La caida en el rendimiento teniendo mas de cinco procesos hijos que se observa en
las Figs. 6 y 7 se explicara a continuacién. En nuestro escenario tenemos: i) el proceso
maestro, ii) los procesos hijos, iii) los procesos del demonio de PVM para el ambiente de
paso de mensajes y iv) los demds procesos que incluyen los del sistema operativo y los
de otros usuarios (el uso de la maquina es compartida por varios grupos de trabajo). La
maxima eficiencia se logra con cinco procesos hijos mas el proceso maestro, esto es, un
proceso por procesador (recordemos que la plataforma tiene seis microprocesadores).
Pero la carga del proceso maestro es minima, solo hace la colecta de los resultados de los
procesos hijos, por lo que aun tendriamos que tener un buen resultado con seis procesos
hijos. Sin embargo hay que tener en cuenta la carga debido a iii) y especialmente iv).
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Con iii) y iv) en nuestro escenario, la méaxima eficiencia se logra con cinco procesos
hijos, como queda demostrado en la gréficas. Todas las mediciones fueron realizadas
bajo condiciones de carga “baja” en la plataforma (las mediciones fueron realizadas
fuera del horario laborable).

Merece destacarse en este apartado que se estudio la posibilidad de incorporar a
la aplicacion paralela un control explicito del balanceo de la carga. Se pretendia de
esta forma anticiparse a situaciones reales de uso de un maquina multiprocesador en
un entorno de acceso y ejecuciéon no exclusivo. Sin embargo, se observé que la propia
gestion de los procesos que realiza el sistema operativo de la maquina (Irix 6.3) era
bastante eficiente. En concreto, el sistema operativo “ve” todo el hardware como
una sola maquina, esto es, los procesos no quedan residentes en un solo procesador,
sino que la cola del despachador reasigna dinamicamente cada proceso al procesador
disponible. Este hecho se verificé estudiando exhaustivamente el patron de ejecucion
del programa paralelo de refinamiento en la orientacién. Con menos de siete procesos
hijos, se mantiene una rebanada del proceso por procesador; arriba de seis procesos
hijos, los multiplexa en los procesadores. Asi, como no se tiene control directo del
usuario sobre los procesadores, lo que se buscé finalmente fue equidistribuir la carga.
En las estrategias de paralelizacion tratadas, esta equidistribucion se logro facilmente
haciendo que cada proceso hijo mantuviese un numero igual de reproyecciones, para
el caso del método de refinamiento de la orientacion, y para el caso del método por
transformada de Radon se logré asignando a cada proceso uno un nimero igual de
lineas de la transformada de Radon 2D.

5 Conclusiones

Se han analizado dos métodos de refinamiento de la geometria de la estructura tridimen-
sional de macromoléculas bioldgicas. Los dos métodos son los existentes actualmente:
1) El método basado en la comparacién directa de las proyecciones, debido a Penczek
et al [1], y 2) El método basado en las transformadas de Radon, debido a Radermacher
[2].

Se han realizado los programas secuenciales y paralelos de ambos métodos. La
paralelizacion se ha realizado bajo el paradigma de paso de mensajes utilizando las
librerias de PVM; de forma que la aplicacion puede ser facilmente transportable a un
amplio conjunto de maquinas paralelas. Por las mediciones realizadas se tiene un muy
buen rendimiento de los programas paralelos programandolos por paso de mensajes
en una maquina con arquitectura del espacio de direcciones compartido, una maquina
multiprocesadora, como la Power Challenge de SGI.
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