
Conclusioni
•	 Elevata scalabilità e prestazioni per l'elaborazione delle immagini cryo-EM

•	 Software GPU avanzato per l'analisi dei dati cryo-EM e la ricostruzione 
in 3D

•	 Flessibilità di configurazione e utilizzo

Il sistema HPE Cray XD670 accelera il 
throughput cryo-EM
Elaborazione di immagini ad alte prestazioni tramite la piattaforma 
CryoSPARC di HPE e Structura Biotechnology

Sintesi tecnica



Valore per il cliente con Hewlett Packard Enterprise

Configurazione

Tutti i test sono stati eseguiti su un server HPE Cray XD670 con 8 GPU NVIDIA H100-80GB-HBM3, 2 processori Intel® Xeon® 
Platinum 8468 a 2,1 GHz, 2 socket/48 core/96 thread e 2 TB di memoria DDR5-4800.

La piattaforma CryoSPARC 4.5.1 (versione autonoma) è stata utilizzata per eseguire una ricostruzione 3D completa del 
complesso proteico del recettore dei cannabinoidi 1-G (Figura 1) attraverso il set di dati EMPIAR-10288 (2.756 immagini TIFF 
per un totale di 476 GB di dati), come descritto in  Benchmark delle prestazioni di CryoSPARC.

Figura 1. Struttura cryo-EM del complesso proteico del 
recettore dei cannabinoidi 1-G1

1 �“Structure of a Signaling Cannabinoid Receptor 1-G Protein Complex,” Cell, vol. 176, numero 3, P448-458.
E12., Krishna Kumar K, Shalev-Benami M, Robertson MJ, Hu H, Weis WI, Farrens DL, Dror RO, Malhotra SV, 
Kobilka BK, Skiniotis G, 2019
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Il sistema HPE Cray XD offre prestazioni eccellenti con GPU leader di settore, interconnessione GPU veloce e fabric 
ad elevata larghezza di banda. Il sistema offre configurazioni flessibili in grado di adattarsi ai carichi di lavoro dei clienti, 
inclusi fino a otto GPU NVIDIA per nodo, tecnologia NVLink per una comunicazione veloce tra le GPU, supporto per 
processori AMD EPYC™ e Intel Xeon e un massimo di otto adattatori per fabric ad alta velocità/bassa latenza.

La piattaforma CryoSPARC di Structura Biotechnology sfrutta 
le GPU disponibili per contribuire a ottimizzare le prestazioni. 
Nel flusso di lavoro EMPIAR-10288, è possibile configurare 
quattro algoritmi CryoSPARC per utilizzare più GPU: correzione 
del movimento delle patch (multi), stima CTF delle patch 
(multi), estrazione da micrografie e classificazione 2D. La Figura 
2 mostra le prestazioni di scalabilità della GPU di ciascuno 
di questi algoritmi su un server HPE Cray XD670 con 8 GPU 
NVIDIA H100-80GB-HBM3 e 2 CPU Intel Xeon Platinum 
8468. Gli algoritmi di correzione del movimento delle patch, 
stima del CTF delle patch ed estrazione dalle micrografie, 
presentano una scalabilità da moderata a eccellente su 8 GPU, 
mentre l'algoritmo di classificazione 2D si rivela più veloce su 
una singola GPU.2

Documento di sintesi
La microscopia elettronica criogenica (cryo-EM) è una tecnica avanzata che sta rivoluzionando la biologia 
strutturale consentendo la mappatura della densità ad alta risoluzione delle strutture macromolecolari. 
La rinomata piattaforma CryoSPARC™ di Structura Biotechnology viene utilizzata per eseguire l'analisi 
dei dati e la ricostruzione in 3D delle scansioni cryo-EM tramite un software appositamente progettato 
e ottimizzato, sia per le GPU NVIDIA® che per le CPU Intel.

Il sistema server HPE Cray XD670 con GPU NVIDIA Tensor Core e processori scalabili Intel® Xeon® accelera 
le prestazioni di CryoSPARC, riducendo i tempi di elaborazione delle strutture ad alta risoluzione per i flussi 
di lavoro di elaborazione delle immagini più complessi.

https://guide.cryosparc.com/deploy/cryosparc-on-aws/performance-benchmarks
https://doi.org/10.1016/j.cell.2018.11.040


Nel complesso, tuttavia, la Figura 3 mostra che le prestazioni di scalabilità della piattaforma CryoSPARC 4.5.1 sull'intero 
flusso di lavoro EMPIAR-10288 aumentano costantemente con l'incremento del numero di GPU NVIDIA.3

Figura 3. Prestazioni di scalabilità complessive della piattaforma CryoSPARC 4.5.1 su un server HPE Cray XD670
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Il tempo di esecuzione più rapido di un singolo flusso di lavoro CryoSPARC si ottiene eseguendo un singolo flusso di 
lavoro impiegando tutte le GPU disponibili in un sistema. La massima velocità di throughput nell'esecuzione di più 
flussi di lavoro CryoSPARC si ottiene sovraccaricando il sistema con più processi rispetto alle GPU disponibili. Tuttavia, 
in genere è necessario un compromesso sulle prestazioni tra il raggiungimento di elevate velocità di throughput 
eseguendo più flussi di lavoro in contemporanea e il conseguimento di tempi di esecuzione rapidi eseguendo uno alla 
volta i singoli flussi di lavoro. La Figura 4 mostra l'aumento delle velocità di throughput ottenute (barre blu) aumentando 
il numero di copie simultanee del flusso di lavoro EMPIAR-10288 eseguite su un singolo server HPE Cray XD670, con 
8 GPU NVIDIA H100-80GB-HBM3 e 2 CPU Intel Xeon Platinum 8468.4 Le prestazioni di throughput continuano ad 
aumentare man mano che il sistema viene doppiamente sovraccaricato, con 16 flussi di lavoro simultanei su 8 GPU. 
Tuttavia, il tempo medio di esecuzione di ciascun flusso di lavoro (barre azzurre) aumenta con il numero di flussi di 
lavoro simultanei, quindi è necessario un compromesso tra il raggiungimento di velocità di throughput più elevate 
(velocità di elaborazione 2,7 volte superiore con 16 flussi di lavoro simultanei) a scapito di tempi di esecuzione più 
lenti (tempo di esecuzione 5,8 volte più lento con 16 flussi di lavoro simultanei). Gli utenti possono quindi decidere tra 
velocità e throughput per l'equilibrio desiderato, in base alle risorse di sistema disponibili.

Figura 2. Prestazioni di scalabilità della GPU degli algoritmi CryoSPARC 4.5.1 su un server HPE Cray XD670 Plus con 8 GPU NVIDIA  
H100-80GB-HBM3 e 2 CPU Intel Xeon Platinum 8468
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Figura 4. Velocità di throughput rispetto al tempo di esecuzione di più flussi di lavoro CryoSPARC 4.5.1 su un server HPE Cray XD670 con 
8 GPU NVIDIA H100-80GB-HBM3 e 2 CPU Intel Xeon Platinum 8468

Piattaforma software CryoSPARC
La piattaforma CryoSPARC di Structura Biotechnology è un rinomato 
software di elaborazione delle immagini per la determinazione delle 
strutture delle proteine e di altre molecole biologiche. CryoSPARC viene 
utilizzato per l'analisi dei dati e la ricostruzione in 3D di scansioni cryo-
EM di singole particelle mediante algoritmi innovativi e proprietari per 
proteine di membrana, canali ionici, recettori accoppiati a proteine G 
(GPCR) e bersagli farmacologici con ligandi legati. CryoSPARC è stato 
ottimizzato sia per l'utilizzo della CPU che per l'accelerazione della GPU 
sui sistemi basati su processori NVIDIA, Intel® e AMD.

Conclusione
I benchmark delle prestazioni dimostrano la capacità dei server HPE di ridurre i tempi di acquisizione delle 
informazioni e aumentare la produttività per garantire il successo dei clienti.

Confronto tra velocità di throughput e tempo 
di esecuzione sul server HPE Cray XD670
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La piattaforma CryoSPARC di Structura Biotechnology
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