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Proteomics
Genomics

Transcriptomics

“OMICS”

Connectomics
Foodomics

Metabolomics

OMICS — Ganzheitliche Charakerisierung und Quantifizierung der Molekile einer Zelle/Probe/Organismus



Proteomics

“Shooting at stuff
with lasers in space”!

Method of choice:

Liquid Chromatography — (lon Mobility) — Mass Spectrometry
LC - (IM) — MS

https://www.syfy.com/sites/syfy/files/styles/1140x640/public/2017/06/170428-debris-laser-mn-
1605_c382498d2eef0ff260fc6c8f70ca4806.focal-920x600.jpg



Proteomics-Pipeline

Liquid Chromatography (LC) + Massenspektrometrie (MS)

OpenMS (+
Workflow

Engine)

Massenspektrometer
MaxQuant

TransProteomi
csPipeline

MSFragger
MzMine3




Openi. il
AREL A

* C++ Bibliothek fur
Analyse von LC-MS
Daten in der
Proteomik

* 804.000 Zeilen Code

* Tools/Executables
* 150 Tools
. ,Lego”




Inhalt des Praktikums

* OpenMS: Arbeit in bestehender open-source Bibliothek (BSD-Lizenz)
* Erstellung von Pull-Request © GitHub ) und Code Reviews
* Aufnahme der neuen Funktionalitat in OpenMS

 “Echte Daten, echte Probleme”

* Algorithmen in der Proteomik

e Zum Beispiel:
* Implementierung neuer Algorithmen aus der Literatur (4D Feature Finder fir lonMobility)

* Optimierung der Programmlaufzeit

* Do/Don’t Idioms in C++ (Wahl von Algorithmen und Datentypen, Datenstruktur, Allokatoren,
Dispatching)

e C++ Code Profiling: Intel V-Tune, perf, ...
* CPU architecture: cache und SIMD/AVX
* Benchmark-Umgebungen (Google Benchmark)
* Tools zur Qualitatskontrolle von MS Daten (Schnittstelle mit R)

 Anwendung auf Tools in der Proteomik-Pipeline von OpenMS



Warum Performance?

e Gut fur den Akku

e Laptops, Smartphones, ...



Warum Performance?

° G Ut fur den Akku 9,000 terawatt hours (TWh)
* Laptops, Smartphones, ...  ENERGY FORECAST 20.9% of projected
. . Widely cited forecasts suggest that the electricity demand
[ ) G ut fu r u nse r Kl | ma _ total electricity demand of information and

communications technology (ICT) will
accelerate in the 2020s, and that data

° : :
centres will take a larger slice.

B Networks (wireless and wired)

M Production of ICT

Consumer devices (televisions,
computers, mobile phones)

M Data centres

2010 2012 2014 2016 2018 2020 2022 2024 2026 2028 2030

How to stop data centres from gobbling up the world’s electricity, Nature 561, 163-166 (2018)
doi: 10.1038/d41586-018-06610-y

Performance Tuning of Algorithms for LC-MS



Warum Performance?

e Gut fur den Akku

* Laptops, Smartphones, ...

e Gut fur unser Klima

e Gut fur’s Image
* Quantum Supremacy

e Gut fur den Benutzer
* High-Performance-Computing

nature » articles > article

I nature

IBM Research Blog

We argue that an idea
the same task can be | ¥
classical system in 2.5
far greater fidelity.

”a St ate_( Figure 2: The experimental setup — a Commodore 64 is con- j
nected to a monitor through a composite video to HDMI con-
1 verter, with the code cartridge inserted into the expansion
require a iy

perform the equivalent task.”

Qommodore 64



Zeitplan - Seminar

Mitte/Ende Februar

* Vorbesprechung; genaue Terminvereinbarung per E-Mail zur Vermeidung von

Terminkollisionen

(C++ Blockkurs 24.2. -28.2.2025 in T9/049)

ProjekteinfiUhrungswoche

Mo, 24.03. - Fr, 28.03.
e Vormittags: 10-12 “Vorlesung”

¢ Nachmittags: kleine Ubungen

OpenMS installation

EinfUhrung in Flissigkeitschromatograhie &
Massenspektrometrie (LC-MS)

Refresher: C++ && Build-Systeme (Cmake, make, ninja)
Tutorial OpenMS (C++ library und Tools)

Workflow engines: TOPPAS, KNIME, ...

Git fir Fortgeschrittene

EinfUhrung in Themen: z.B. ‘perf’ & Co; flame graphes, ...



Zeitplan — praktischer Tell

Mo, 31.03. - Fr, 16.05.
Besprechung

Freitags: 10-12 Uhr,
Weiteres Vorgehen, Anpassung
des Zeitplans, Problemlosung

Teilprojekt
auswahlen

e Einarbeitung (Literatur)

und immer wenn Bedarf
besteht

Code Review Implementierung
(C++)

® Tuning, Testing

* PR an OpenMS

Fr, 23.05. Vorstellung der Ergebnisse (Zusammenfassung, Plots, Tabellen, ...)
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/usammentassung

Vorraussetzung: Interesse an objektorientierter Programmierung (Java, C++, ...)

* Spass an C++
* AlDaBi Praktikum oder C++-Kurs (3. Woche findet noch statt)

Praktische Erfahrungen zum Mitnehmen

e C++ Skills

* Kompetenz in Proteomik/Massenspektrometrie

) SoftwareentW|ckIung N groBem PrOJekt Schwierigkeitsgrad (Acht Sterne verteilt auf drei Bereiche):
* Continous Integration A Programmieren: *****

B Biologie/Chemie: *

e Pull Requests mit Git _
C Projektmanagement: **

e Arbeitim Team




Fragen?

* mehr Fragen Ausbau zu B.Sc. Arbeit

e chris.bielow@fu-berlin.de prinzipiell moglich

Mehr Informationen
* OpenMS
e www.OpenMS.de
* PMSB OpenMS
* https://www.bsc.fu-berlin.de/TeachingAndWorkshops/SoSe25/Software Praktikum OpenMS/index.html

Google Summer <

PTW: of Code
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http://www.openms.de/
https://www.bsc.fu-berlin.de/TeachingAndWorkshops/SoSe25/Software_Praktikum_OpenMS/index.html
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