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Qu'est-ce que la recherche reproductible ?

e Pour faire simple , c'est une approche qui cherche a diminu
I'écart entre un idéal les résultats devraient étre reproductibl
et la réalité il est souvent di cile, méme pour leurs auteurs,

de reproduire des résultats publiés.

e Concretement, c'est une démarche qui consiste a fournir aux
lecteurs d'articles, d'ouvrages, etc, I'ensemble des données e
programmesccompagneés d'une description algorithmique de
facon dont les programmes ont été appliqués aux dorpweas
obtenir les résultats présentés.
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Arrivé 1a, deux questions sont souvent posées :

e Pourquoi s'embéter a rendre un travail reproductible (au sens
précédent) si personne ne le demande ?

e Super, mais comment fait-on ?
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Une remarque

e dans la pratique, ce qui est donc entendu ici par
reproduction est tout ce qui vientapresla collecte des
données il serait donc plus juste de parlexrdilyse
reproductible des données

e mais comme l'approche requiert ancés libré celles-ci, elles
deviennent critiquables et comparablesi:pas important vers
une reproductibilité des données elles-mémes
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Le Journal of Money, Credit and Banking

e Au début des années 80,Jeurnal of Money, Credit and
Bankinga adopté une politique éditoriale demandant aux
auteurs les programmes et données utilisés dans leurs article

empiriques , ainsi que la mise a disposition de ceux-ci sur
simple demande (projet nancé parMNational Science
Foundation.

e Les auteurs d'une analyse portant sur les 54 articles empiriqt
publiés par ce journal entre 1982 et 1984 sont parvenus a
reproduire les résultats de... 2 d'entre eux (Dewald, Thursby
and Anderson, 198@he American Economic Reviéig :
587-603).

e Une autre étude portant sur la période 1996-2003 a trouve 1-
articles reproductibles sur 62 (McCullough, McGeary and
Harrison, 2006JMCB 38 : 1093-1107).
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Les points faibles de l'approche

o Le dépdt des données et des codes dépendaient essentieller
de la bonne volonté des auteurs;

@ aucune spéci cation de format ou de description des données
n'étaient imposée aux auteurs;

e aucune description des codes n'était demandée et comme
chacun sait, la plupart des codes non documentés sont
incompréhensibles méme par leurs auteurs aprés 2 a 6 mois

e aucune description de la facon dont les codes étaient appligu
aux données n'était requise.
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Dette publique et taux de croissance

e Plus recemment, les économistes ont occupé le devant de la
scene (de la recherche reproductible) avec le controverse sul
lien entre poids de la dette publique et taux de croissance
(Reinhart et Rogo , 2010AER 100: 573 78) ;

e Herndon, Ash et Pollin ont montré que l'article original été
problématique While using RR's working spreadsheet, we
identi ed coding errors, selective exclusion of available data,
unconventional weighting of summary statis{{2614,
Cambridge Journal of Economig8 : 257 279).

e Il faut mettre au crédit de Reinhart et Rogo le fait qu'ils ont
rendu leurs données accessibles (des téblesl !), ainsi que
leurs codes.
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Le Stanford Exploration Project

En 1992, Jon Claerbout et Martin Karrenbach dans une

communication au congres de3aciety of Exploration Geophysics

écrivent :
A revolution in education and technology transfer follows
from the marriage of word processing and software command
scripts. In this marriage an author attaches to every gure
caption a pushbutton or a name tag usable to recalculate the
gure from all its data, parameters, and programs. This pro-
vides a concrete de nition of reproducibility in computatio-
nally oriented research. Experience at the Stanford Explora-
tion Project shows that preparing such electronic documents
is little e ort beyond our customary report writing ; mainly,
we need to le everything in a systematic way.
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Communication dont la substanti que m+lle sera extraite par
Buckheit et Donoho (1995) qui écriront :

An article about computational science in a scienti ¢ publi-
cation isnot the scholarship itself, it is meredglvertising

of the scholarship. The actual scholarship is the complete
software development environment and the complete set of
instructions which generated the gures.
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Les outils distanford Exploration Project

Les géophysiciens du SEP e ectuent l'analyse de gros jeux de
données ainsi que des simulations de modeles géophysiques
compliqués (basés sur des EDPS); ainsi :
e ils ont I'habitude des langages compilés comnratfer (une
variante dufortran ) et le C;
e ils emploient des moteurs de production con®@ade une
variante deMake

e ils écrivent leurs articles arpX et BTEX ;

e leur idée clé est d'utiliser le moteur de production, non
seulement pour générer les exécutables , mais aussi pour |
appliguer aux données et ainsi générer les gures et les tabl
de l'article , avant de compiler le chietex .
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Le SEP a depuis développé Madagascar, un outil puissant et
exible , orienté vers la géophysique et dont le moteur de
production est SCons lui méme basé &ython.
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Points forts et faibles de l'approche

Points forts :

e tout (données, codes sources, scripts, texte) est conservé da
une collection de répertoires imbriqués ce qui rend le travail
facile a sauvegardeet adistribuer,

@ un accent est mis dés le départ sur l'utilisation de logiciels lib
Points faibles :

e |'emploi deTpX (ou KTEX) se préte mal a la prise de notes
et est un véritable obstacle hors des maths et de la physique

e la gestion d'une arborisation de chiers, pour ne pas dire
I'ensemble de I'approche, est lourde dans le cadre d'une
analyse exploratoire au quotidien .

Reproductibilité de la recherche 10.05.2021 SIF



Bilan (personnel) surla RR avec moteur de
production

@ si vos projets impliquent le développement d'une grande
guantité de codes compilés, vous utilisez déja certainement L
moteur de production;

e inclure la production de l'article (compilation du chig¢ex )
dans la boucle n'est alors pas un gros probleme;

e c'est la solution que j'utilise avec des langages standardisés
comme leC (le C++et le Fortran le sont aussi) si je veux
quelgque chose qui dure

e siPython ou laJVM(avecClojure ) vous satisfont, courez
découvrir le concept d'ActivePapers vous n‘aurez plus a vous
embéter avec un moteur de production, ni avec une
arborisation de chiers!
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Un détour par la programmation lettrée

Lorsqu'en 1976, Donald Knuth recoit les épreuves de la seconde
édition du second volume de sopus magnunf{The Art of
Computer Programmingil est horri é par leur (tres) basse qualité

typographique ; il décide donc :
@ d'écrire, TpX, un logiciel de composition de document;
@ il en pro te pour introduite I'idée de programmation lettrée et
développa&VEPRun logiciel qui permet de la mettre en +uvre.
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Avec la programmation lettrée, le code et sa documentation sont

mélangés an de rendre le code facilement compréhensible p:
un humain, par opposition a un compilateur dans un méme chie
ASCII (ou maintenantUTF-§. Deux sorties peuvent étre produites

@ un chier .tex qui donnera la documentation imprimable
Weave

e un chier source , .c (al'origine, c'était duPascal) qui sera
compilé! Tangle.
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La programmation lettrée expliquée par D Knu

Je crois que le temps est venu pour une amélioration signi ca-
tive de la documentation des programmes, et que le meilleur
moyen d'y arriver est de considérer les programmes comme
des +uvres littéraires. D'ou mon titre, programmation let-
trée .

Nous devons changer notre attitude traditionnelle envers la
construction des programmes : au lieu de considérer que notre
tache principale est de dire a un ordinateur ce qu'il doit faire,
appliquons-nous plutdét a expliqguer a des étres humains ce
gue nous voulons que l'ordinateur fasse.
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Le praticien de programmation lettrée peut étre vu comme un
essayiste, qui s'attache principalement a I'exposition du sujet
et a I'excellence du style. Un tel auteur, le dictionnaire a la
main, choisit avec soin les noms de ses variables et explique I
signi cation de chacune. Il cherche a obtenir un programme
qui est compréhensible parce que les concepts ont été pré-
sentés dans le meilleur ordre pour la compréhension humaine,
en utilisant un mélange de méthodes formelles et informelles
qui se completent l'une l'autre.

Donald Knuth, Literate Programming (source : traduction
Wikipédia)
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Détournement de la programmation lettré&:
et sa fonctiorbweave

Rest un langage distribué sous lice@fel, décrit de la fagon
suivante sur la page des FAQ :
R is a system for statistical computation and graphics. It
consists of a language plus a run-time environment with gra-
phics, a debugger, access to certain system functions, and
the ability to run programs stored in script les.

Pour les programmeur® s'inspire du scheme mais a une syntaxe

type C:
@ on écrit2+2;

e pas(+ 2 2).
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Sweave

e Sweaveest une fonction d&,;
e Sweavdraite des chiers text qui mélangent du texte écrit
en BTpX ou HTMlet du codeR,;

e Sweavecopie la partie textuelle telle quelle dans un nouveau
chier, exécute le codRet place le résultat (tableau, gure)
dans le nouveau chier;

e la syntaxe d'un chieiSweaveest proche de celle d'un chier
noweb.

Avec Sweave, on remplace les gures et les tableaux d'un article |
le code qui les génére
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Exemple

Un morceau de chieBweaveressemble a :

\subsection{ Résumeé
Le \textit{ résumé a
a est :
<<resume-jeu-a>>=
summary(a)

@

On voit qu' \textbf{ aucune saturation ne semble
présente } ...

des donnéés
5 nombres du jeu de données
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Le vrai lien entréSweaveest la programmation lettrée et la syntaxe
commune délimitant les blocs de codes dans le chier source :

@ on ouvre le bloc aveaom-du-bloc = ;
e on le ferme ave®
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Inconvénients

e il faut connaitreRet KTpX (ou HTMY;

e pour moi,KTpX est tres bien pour écrire des articles
scienti ques et des didacticiels, mais trop lourd pour mon
cahier de laboratoire ;

e le passage d'un format de sortiedf a un autre HTMLdoit se
faire avec des outils externes comme TeX4ht;

e la programmation lettrée au sens classique de Knuth ne peut
étre mise en +uvre.
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Développements récents :langages de bali
leéger

Un point faible des approches précédentes, la nécessité d'écrir
en BTpX ou HTMLa maintenant disparu avec le développement de
langages de balisage Iéger comme :

e Markdown

e reStructuredText ;

e Asciidoc ;

e Org moddutilisé pour préparer cette présentation).
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Avec le logiciel pandoc, développé par le philosophe John MacFat
il est possible de passer quasi instantanément de I'un a l'autre et,
grace a lI'extension pandoc de Markdown, un débutant avec une h
de pratique peut générer un chiéf X qui ferait envie a un expert.

e Pour les utilisateurs dR, la syntaxeMarkdownest utilisable :
I grace au paqueRMarkdown
I plus simplement, avec RStudio;
e les utilisateurs d®ython peuvent employer :
I Pweave
' ou le carnet de notes (notebooR de jupyter .

Reproductibilité de la recherche 10.05.2021 SIF




Exemple (versidR Markdown

L'exemple précédent avé&c Markdowmlevient :

## Résumé des données
Le résumé a 5 nombres_du jeu de données a est :
“{r resume-jeu-a}
summary(a)

BN

On voit qu'__aucune saturation ne semble présente
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Pour comparaison, la version précédente (&Sweave :

\subsection{ Résumé
Le \textit{ résumé a
a est :
<<resume-jeu-a>>=
summary(a)

@

On voit qu' \textbf{ aucune saturation ne semble
présente } ...

des donnéés
5 nombres du jeu de données
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Petit comparatif

Les solutions suivantes permettent toutes a quiconque maitrise ds
R Python, Julia , d'étre productif rapidement dans le cadre d'un
travail exploratoire ou interactif :

e Le carnet de notes (notebool jupyter permet d'utiliser
séparémenles trois langages ci-dessus, un défaut important c
mon point de vue : il n'y a quasiment pas d'aide d'édition;

e RMarkdown utilisé avec RStudio permet de mettre en +uvre
facilement la recherche reproductible atRst (un peu) avec
Python (avec une bonne aide d'édition);

e SageMath, basé surython 2 mais aved? Maximaet une
centaine de bibliothéques scienti ques sous le capot est
certainement la solution la plus compléte a ce jour.
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Un inconvénient : ces approches sont orientées script et pas
vraiment destinées a développer du code (méme sans aller jusqu
programmation lettrée).

Le modeOrg de I'éditeurGNU emaaombine les avantages de
SageMathet la possibilité de faire de la programmation lettrée ; so
seul inconvénient : il faut apprendeenacs. .
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Gestion de version

Fideles a la tradition de détournement des outils de
développements logiciels pour faire de la recherche reproductible
praticiens deviennent souvent dépendants des logicielgjésgtion
de version

e (it devient de fait I'outil standard;

e avec github et gitlab, méme des non-experts arrivent &
I'utiliser.
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Gros jeu de données

Lorsque nous commencons a travailler sur de vraies données
nous nous trouvons généralement confrontés a deux problemes :

e les données sont de nature diverse .
e les données occupent un grand espace mémoire.
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Ce gu'il faut garder du format texte : les
métadonnées

o Le format texte permet de stocker les donnéetout le reste. ..
e ) ajouter des informations sur les données :

provenance ;
date d'enregistrement;
source;

etc.

e Ces informations sur les données sont ce qu'on appelle les
métadonnées

o Elles sont vitales pour la mise en +uvre de la recherche
reproductible.
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Des formats binaires, pour données composite
permettant la sauvegarde de métadonnées

Rechercher des formats binaires pour :

e travailler avec de grosses données de natures di érentes;
o stocker des métadonnées avec les données;
e avoir un boutisme xéine fois pour toute
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FITS et HDF5

e LeFlexible Image Transport SystgfRITS), créé en 1981 est
toujours régulierement mis a jour.

e Le Hierarchical Data FormatHDF, développé alNational
Center for Supercomputing Applicatioren est a sa cinquiéme
versionHDF5
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Les dépots de données

Le chercheur qui travaille sur des données expérimentales (par
opposition a des simulations) risque tét ou tard d'avoir un problén
lié a la recherche reproductible : comment rendre de gros jeux de
données accessibles / téléchargeables par quiconque ? Heureuse
de nombreux dépdts publiques (et gratuits) sont apparus ces
derniéres années :

RunMyCode;

Zenodo;

L'Open Science Framework ;
Figshare;

DRYAD;

Exec&Share.

® 6 6 o ¢ o
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Un exemple grandeur nature

Si le temps le permet, nous pourrons discuter du matériel
supplémentaire de l'articléd system of interacting neurons with
short term plasticity disponible & I'adresse :

https:
/lplmlab.math.cnrs.fr/xtof/interacting_neurons_with_s tp
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Quelques références

o Le CLOM/MOOC Recherche reproductible : principes
méthodologiques pour une science transparente, évidemmen

e Implementing Reproducible Reseaneh livre édité par V
Stodden, F Leisch et R Peng, entierement (et Iégalement)
disponible sur le web ; présente en plus des approches discu
ici leswork ows (trés populaires chez les biologistes).

e La pageReproducibilitysur le site deMladagascar

e Le journalReSciencelont le but est de publier des réplications
d'articles computationnels.

e Top 10 Reasons to Not Share Your Code (and why you shou
anyway)une présentation de Randy LeVeque, a la fois trés dr
et profonde.
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Conclusions

e que votre travail nécessite de gros développements logiciels
du développement de scripts sur mesure , des solutions
maintenant bien rodées permettent de mettre en +uvre san:s
douleur ou presque la recherche reproductible ;

e il va nous falloir maintenant entrer dans une bataille plus
politique pour que cette approche soit reconnue comme el
le mérite (selon moi), c'est-a-dire pour que disparaisse des
commentaires du genre : Pourquoi s'embéter a rendre un
travail reproductible si personne ne le demande? ;

e pour cela il faudra :

1 que les politiques éditoriales changent;
I que les attributions de nancement réclament la RR;
1 que les évaluations des chercheurs la favorise.
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Short Bio: Roberto Di Cosmo

Computer Science professor in Paris, now working at INRIA
o 30 year®f research (Theor. CS, Programming, So ware Engineering,"Erdos #:.3)
e 20 year®f Free and Open Source So ware
e 10 yearduilding and directing structures for the common good

1999 DemoLinux first live GNU/Linux distro

2007 Free So ware Thematic Group
150 members 40 projects 200Me

2008 Mancoosi projectvww.mancoosi.org

2010 IRILLwww.irill.org

2015 So ware Heritageat INRIA

2018 National Commi ee for Open Sciend&ance
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© So ware Source Code is Knowledge
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Why So ware Source Code

u X
A .

Harold Abelson, Structure and Interpretation of Computer Programs (1st ed.)

Programs must be wri en for people to read, and only incidentally for machines to execute

Apollo 11 source code: { )

P63SPOT3 cA BIT6
EXTEND
RAND CHAN33
EXTEND
BZF P63SPOT4
CAF CODE500
TC BANKCALL
CADR GOPERF1
TCF GOTOPOOH
TCF P63SPOT3
P63SPOT4 TC BANKCALL

CADR SETPOS1

TC POSTIUMP
CADR BURNBABY

# IS THE LR ANTENNA IN POSITION 1 YET

# BRANCH IF ANTENNA ALREADY IN POSITION 1

# ASTRONAUT: PLEASE CRANK THE
# SILLY THING AROUND

# TERMINATE
# PROCEED SEE IF HE'S LYING

# ENTER INITIALIZE LANDING RADAR

# OFF TO SEE THE WIZARD ...

ake Il source code (

float Q_rsqrt( float number )
{

long i;
float x2, y;
const float threehalfs = 1.5F;

2 = number * 0.5F;

number;

* ( long * ) &; // evil floating point bit level hacking
0x5f3759df - (i >> 1 ); // what the fuck?

* ( float * ) &i;

y * ( threehalfs - ( x2 *y *y ) ); // Ist iteration

// y =y * ( threehalfs - ( x2 * y *y ) ); // 2nd iteration, this
can be removed

K b %

return y;

}

Len Shustek, Computer History Museum

Source code provides a view into the mind of the designer.

R. DiCosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4.0)
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Source code ispecialso ware is notdata)

e projects may last decades
e the development historig key to itsunderstanding

Complexity

o millionsof lines of code

o largeweb of dependencies
e easy to break, di icult to maintain
e research so warea thin top layer

o sophisticateddeveloper communities

Precious, endangeregkecutableand human readablenowledge

key peoplepassing awayplatforms (GoogleCode, Gitorious, etc.) closing down ...
no organised e ort to catalog and archive i
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So ware Source code: a pillar of Open Science
A plurality of needs

Researcher e archiveandreferenceso ware
Three pillars of Open Science used in articles
o find useful so ware
e getcreditfor developed so ware
o verify/reproduce/improve results

- Laboratory/team track so ware contributions
- e produce reports / web page
Open Data sets Open Source Research Organizatiorknow its so ware assets

Repositories Repositories
e technologytransfer
e impactmetrics
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What is at stake: ARDC in increasing order of di icult

Archive

Research so ware artifacts must be properbschived
make sure we cametrievethem (reproducibility

Reference

Research so ware artifacts must be properhgferenced
make sure we catdentify them (reproducibility

Describe

Research so ware artifacts must be propertjescribed
make it easy todiscoveand reusethem (visibility)

Cite/Credit

Research so ware artifacts must be propertyted (not the same as referenced!)
to give creditto authors evaluatiomh)

We need an infrastructurelesigned foso ware source code: now we have onje!
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© Meet So ware Heritage

R. DiCosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4.0) So ware Heritage ~www.so wareheritage.org 10/05/2021 6/



So ware Heritage in a nutshell WWW.S0 wareheritage.or

A
e e
<5</> Software Heritage
THE GREAT LIBRARY OF SOURCE CODE"

Reference catalog Universal archive Research infrastructure

Stz CPaN .damage ¢
Mol disaster ; gk
Bﬂ%% %mihf,imist de?le 1En
o OTONY A e
W% Gtd Gra B =
find and referenceall preserveall so ware enable analysisf all
so ware source code | source code So ware source code
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The largest so ware archive, a shared infrastructure

H Cultural Heritage H Industry H Research H Education

Bl o O e

Software Heritage

Source files Commits Projects
10,162,254,604 2,128,899,595 156,417,833
Directories Authors Releases
8,477,359,190 42,598,760 17,293,952
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Addressing the four needs (see for details)

Archive (10B+ files, 150M+ projects) Reference (20 billion SWHIDs)
. Intrinsic, decentralised, cryptographically
4 strong identifiers, SWHIDs
[mimm o —
L!_JJLJJL
- J
N J
= = o ]
@ save.so wareheritage.org .
o deposit.so wareheritage.org Now supportedin SPDX 2.2, Wikidatatc.
Cite/Credit
e Intrinsic metadatérom source code e Contributed so ware citationstyle
e Contributed the Codemeta generator biblatex-so ware, v 1.2-2 now on CTA
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© Demo time!
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Focus on Archive and Reference

e Browsethe archive
e Trigger archivalf your preferred so ware in a breeze

e Get and use SWHIDs(ll specification available onling
o Example use in a research article: compare Fig. 1 and conclusions

e in the 2012 version
e in the updated versiorusing SWHIDs and So ware Heritage

Cite so ware with the biblatex-so ware stylefrom CTAN

Example use in a research article: extensive use of SWHIDsriplication
experiment

Example in a real journalan article from IPOL

Supporting reproducible buildsGuix and Nix

R. DiCosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4.0) So ware Heritage ~www.so wareheritage.org 10/05/2021



Recent news, and a lesson to be learned

Saving 250.000 endangered repositories. ..

e summer 2019: BitBucket announce Mercurial VCS phase out

o fall 2019: So ware Heritage teams up with Octobus (funded by NLNet, thanks!)
o july 2020: BitBucket erasez50.00@epositories
e august 2020bitbucket-archive.so wareheritage.orgg live

... preserving the web of knowledge (Twe:at
S o - Boomline
Just realized @Bitbucket disabled all mercurial repositories eXp|ICIt depOSItS Important’ T .
when the @ascinet informed me that a link associated with . and we must promote It...
an old paper of mine was down. Thought all was lost, but 0
someone archived all the repos! very classy move by e but W|" never be enough 5

@octobus_net and @SWHeritage.

Traduire le Tweet

148 AM- 5120642020 Tuiter Web A0 (think also of all so ware dependencies!)
v

R. Di Cosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4.0) So ware Heritage www.so wareheritage.org 10/05/2021 10/



Summing up: a revolutionary infrastructurdesigned for source code

Software Heritage
WWW. softwarehentage@ ,43

Library of AIexe(narlé of source c

globalsource codarchive

@ e harvestall so ware, not just research so ware
e on demand harvestirand curated deposit

universalintrinsic identifiers
SWHID standard is independent of version control systems

uniformdata model full graphof development history
enables large scale, big code reseairich

infrastructurefor Open Science
base layefor so ware source code in théOpen Science architecture

R. Di Cosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4.0) So ware Heritage www.so wareheritage.org 10/05/2021 11/




© The road ahead
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An international, non profit initiative built for the long ter

Sharing the vision
[ 2l —

United Nations +
Educational, Scientificand -
Cultural Organization +

Platinum sponsors

sﬂ'lwal‘e v GitLab é; ENGINEERING % eC|IpSG @ < intel =. Microsoﬂ

i Egae«
- ,a!ﬂ,,e:! u 2 Huawer g SOCETE
FOUNBATION o0 Cnmputer
e xR History Gold sponsors
L Museum Y
ADULLACT . o sy perinventionvii Université DQ URIVERSHE
. o e Paris
e AdaCore & gandinet LR
'§F FREE SOFTWARE s
e FREE SOF TWARE iiver sponsors
) i 5 ork casT 0 % [UNIVERSITA
g{)ergm’gns i{f openinventionnerwork 118 e = —. GitHub Go gle 5 | o1 Prsa vmware

Bronze sponsors

FQSSID
And many more ... PANS FOQ

www.softwareheritage.org/support/testimonials

R. DiCosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4 So ware Heritage www.so wareheritage.org 10/05/2021



Growing adoption in Academia (selection)

HAL so ware curated deposit workflow Reference archive for swmath.org

Curated Archiving of Research So ware Artifacts ‘ | Seecodelinks, e.qg.
International Journal of Digical Curation, 2020| .. SWMATH SemiPar package

JTCAM (Mechanics)

IPOL (image processing)

eLife (life sciences)

o archive (deposit) .v, e archive (save e instructions for authors
' e reference :. Y code now) e biblatex-so ware in
e BibLaTeX -’ e reference journal BTEX class

Policy: France

EOSC SIRS repo
e SWHIDs
e archive

J}j: Software Heritage (*] Summary
e ICMS 2020

AN National  Pla
N\ )
== == Open Science

FOR OPEN SCIENCE.

R. Di Cosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4.0) So ware Heritage www.so wareheritage.org 10/05/2021 13/



You may help!
Foster adoption and best practices

e archive and reference your source cqaite usingbiblatex-so ware
e describe and deposit via HA(see Morane Gruenpeter's talk later today)
e ask journals and conferences to use So ware Heritage (like IPOL, etc.)

Engage with So ware Heritage as an individual

e the ambassador prograris open:
o learn directly from the core team, share with your research community

o (small)grants are availabléo expand the coverage of the archive

Engage with So ware Heritage as an organization

e join as a member/sponsor
o establish amirror (see e.g. ENEA): support the mission and enable Big Code

R. Di Cosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4.0) So ware Heritage www.so wareheritage.org 10/05/2021 14/



Thank you!

estions?

References

@ R. Di CosmoA revolutionary infrastructure for Open Soyr2@21, EU So ware Forur(slides) (video)

EOSC SIRS Task For&gholarly Infrastructures for Research So ware
2020, European Commissiof1,0.2777/28598)

@ R. Di CosmoArchiving and Referencing Source Code with So ware Heritage
ICMS 202(Q10.1007/978-3-030-52200-1_36)

R. Di Cosmo, M. Gruenpeter, S. Zacchiroli
Referencing Source Code Artifacts: a Separate Concern in So ware Citation
(10.1109/MCSE.2019.2963148) (hal-02446202)

@ P. Alliez, R. Di Cosmo, B. Guedj, A. Girault, M.-S. Hacid, A. Legrand and N. Rougier
A ributing and referencing (research) so ware: Best practices and outlook from Inria
(10.1109/MCSE.2019.2949413) (hal-02135891)

@ J.F. Abramatic, R. Di Cosmo, S. ZacchirBliilding the Universal Archive of Source Gode
CACM, October 201810.1145/3183558)

R. Di Cosmo roberto@dicosmo.org  (CC-BY 4.0) So ware Heritage www.so wareheritage.org 10/05/2021 15/



90/

%#S%E&' ()*+,+-+*./
‘#:10-)(-:/

)& H(<

=&>%0'/?+>:#>

@H#>* Yol HIA+&SLB:+C(#/
D&-.)(-0+%#

@E"F/G%-.0>:




Contexte

@ Simulation de macromolécules biologiques
@ Machines paralléles : 10 a 100 processeurs
@ Quelques jours voir semaines par calcul

@ Quelques GOs de sortie

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 2/19



Centre de calcul

£

Hewlett Packard
Enterprise

77 L
Bl
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Centre de calcul

@ Ressources colteuses, accées réglementé
@ Architecture unique
@ Acces réseau tres limité

@ Restrictions sur l'installation de logiciels

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 4/19



Centre de calcul

@ Ressources colteuses, accées réglementé
@ Architecture unique
@ Acces réseau tres limité

@ Restrictions sur l'installation de logiciels

Refaire ses propres calculs: pénible

Refaire les calculs de quelqu'un d'autre: impossible

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 4/19



Pourqguoi refaire un calcul?

Pour véri er la reproductibilité d'un calcul, il faut le refaire .

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 5/19



Pourqguoi refaire un calcul?

Pour véri er la reproductibilité d'un calcul, il faut le refaire .

Pour avoir con ance dans la reproductibilité d'un calcul, il suft que les outils et
méthodes utilisés soient ables .
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Pourqguoi refaire un calcul?

Pour véri er la reproductibilité d'un calcul, il faut le refaire .

Pour avoir con ance dans la reproductibilité d'un calcul, il suft que les outils et
méthodes utilisés soient ables .

Alors... construisons des outils ables qui garantissent la reproductibilité!
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Pourqguoi refaire un calcul?

Pour véri er la reproductibilité d'un calcul, il faut le refaire .

Pour avoir con ance dans la reproductibilité d'un calcul, il suft que les outils et
méthodes utilisés soient ables .

Alors... construisons des outils ables qui garantissent la reproductibilité!

Faisable a cause du déterminisme du calcul.

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux

10 mai 2021
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Reproductibilité et réplicabilité

Véri cation: gu'est-ce qui a été fait?

@ le code
@ les données
@ l'environnement

@ toute intervention humaine

Konrad Hinsen (CBM)

Validation: explorer la robustesse

@ un autre compilateur
@ un autre ordinateur

@ une nouvelle version d'une
bibliotheque

La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021
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ActivePapers

Projet de recherche démarré en 2010

http://www.activepapers.org/

Deux publications:

@ A data and code model for reproducible research and executable papers
ICCS 2011: Procedia Computer Science 2011, 4:579

@ ActivePapers: a platform for publishing and archiving computer-aided research
F1000Research 2015, 3:289

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 7119



La pile logicielle en calcul scienti que

Code projet

Logiciels communautaires

Infrastructure scientifique

Infrastructure non scientifiqu@

Systéme d'exploitation

Matériel

Konrad Hinsen (CBM)

La reproductibilité des calculs colteux

HDF5, MPI, ...

Python, gcg, ...
GNU/Linux

X86 processor ...

10 mai 2021
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Plateforme / contenu

Code / données projet Contenu :
entierement
Logiciels communautaires publié
!m!nfrastrj_tfl_cture s_c_:_l_gntlflqt{lg_ | nterface
" P stable
| Infrastructure scientifique |
Infrastructure non scientifiqu# Plateforme :
maintenance

Systeme d'exploitation

Matériel

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux

professionnelle

10 mai 2021
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Média numériques pour la science

Plateforme

Interface

Contenu

Avrticle

Lecteur PDF
ATEX
Word

Format PDF

Fichiers PDF

Vidéo

Lecteur MP4
Caméra
Montage

Format MP4

Fichiers MP4

Calcul

Inspecteur de données

Editeur
Exécution

Konrad Hinsen (CBM)

Format ActivePapers

La reproductibilité des calculs colteux

Fichiers ActivePapers

10 mai 2021
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2010: ActivePapers JVM

Code / données projet

Logiciels communautaires

Infrastructure scientifique

MM

HDF5

JHDF5

Konrad Hinsen (CBM)

Systéme d'exploitation

La reproductibilité des calculs colteux

Matériel

10 mai 2021
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2010: ActivePapers JVM

Code / données projet

Logiciels communautaires

Infrastructure scientifique

Peu de code

scienti que pour JVM

MM

HDF5

JHDF5

Konrad Hinsen (CBM)

Systéme d'exploitation

La reproductibilité des calculs colteux

Matériel

10 mai 2021
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2013: ActivePapers Python

Code / données projet

Logiciels communautaires

Infrastructure scientifique

Python

HDF5

h5py

Systéme d'exploitation

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux

Matériel

10 mai 2021
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2013: ActivePapers Python

Code / données projet

Logiciels communautaires

Infrastructure scientifique

Python

HDF5

h5py

Systéme d'exploitation

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux

Matériel

Ecosystéme Python

instable

10 mai 2021

14/19



2016: Guix

Code / données projet

Logiciels communautaires

Infrastructure scientifique

Guix

Linux + POSIX

Matériel

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 15/19



2016: Guix

Code / données projet A intégrer

Logiciels communautaires

Infrastructure scientifique

Guix

Linux + POSIX

Matériel

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 16/19



Le calcul paralléle

Rien n'empéche de faire du calcul parallele déterministe ...

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 17/19



Le calcul paralléle

Rien n'empéche de faire du calcul parallele déterministe ...

... sauf l'infrastructure dominante en HPC (MPI etc.)

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021 17/19



Le calcul paralléle

Rien n'empéche de faire du calcul parallele déterministe ...
... sauf l'infrastructure dominante en HPC (MPI etc.)

Pour l'arithmétique a virgule ottante, il restera une dépendance
de l'architecture de la machine.

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux

10 mai 2021
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La reproductibilité dans l'univers HPC

LE RENARD ET LES RAISINS

§ , >
Cettmn renard gascon, clautres t‘luent normand,
: s ’ -
Lt e ba Tk
es raisins miirs apparemment,
et couverts d'une peau vermeille.
Le Sa.lant en etit fait volontiers un repas;
2 ey < s
mais comme il ny pouvait atteindre :
— Ils sont trop verts, dit-il, et bons pour des goujats.

Fie-il pas mieux que de se P]aimlte?

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux 10 mai 2021

18/19



Résumé

© La reproductibilité du calcul déterministe peut étre assurée automatiquement.

@ Une chaine d'outils ables réduirait largement la nécessité de refaire des calculs
colteux.

© Travaux en cours, on va y arriver!

© Le calcul paralléle peut étre rendu déterministe, mais pour l'instant c'est dif cile.

Konrad Hinsen (CBM) La reproductibilité des calculs colteux

10 mai 2021
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Reproductibilité
computationnelle en
sciences de la vie et
workflows scientifiques :
état-des lieux et retour
GITH[SPpPULHQFH

Sarah Cohen-Boulakia

LISN

Laboratoire Interdisciplinaire des
sciences du Numerigue

Université Paris-Saclay




Bioinformatics analysis

Public and private data

CCCTTTCCGTGTGG |

TGCCGTGTGGCTAA
TGTCTGTGC

~

T Distributed //./ ! TGCCGTGTGGCTAA
1 Heterogeneous \ reTETR o
*T&T*7T*& A//
T >1,500
Binarization Water Use Efficiency Pipelines
Segmentation

Python

What is the difference
between these
experiments ?

How has this plot been generated?
: L 5
| Wlth which input data” Tools
With which tools? Parameters?
1 Distributed
t Heterogeneous

Web
services

¥ > 21000 tools

[Reproductibilité de la Recherche | 10.05.2021] 2
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Nekrutenko & Taylor, Nature Genetics (2012)

50 papers published in 2011 using the Burrows-Wheeler Aligner for Mapping
lllumina reads.

31/50 (62%) provide no information

no version of the tool + no parameters used + no exact genomic reference
sequence

7/50 ( ) provide all the necessary details

Alsheikh-Ali et al, PLoS one (2011)

10 papers in the top-50 IF journals  A500 papers (publishers)
149 (30%) were not subject to any data availability policy
(0% made their data available)
Of the remaining 351 papers

208 papers (59%) did not adhere to the data availability instructions
143 make a statement of willingness to share
47 papers ( deposited full primary raw data online



Reproductibility Crisis

K«

sNature
checklist

EScrence
requirements
for data and
code
availability

[Reproductibilité de la Recherche | 10.05.2021]




Emopirical reproducibility
detailed information about non-computational

In practice this is enabled by making data freely
available, as well as details of

Statistical reproducibility

detailed information about
. etc.

This relates to pre-registration of study design to
prevent p-value hacking and other manipulations.

detailed information about
details

AEGoal: document how data has been produced

V. Stodden
et al.



Providing your scripts is an excellent first step
Using git/github for development

But

No clear distinction between
piece of codes, methods/functions

D Q éxecution of the analysis
data sets used as inputs and then produced

Major steps of the analysis may be difficult to get

No solution for
Naming convention for produced files, storage

AEDifficult to share, exchange and reuse (repurpose)



Scientific Workflow Management Systems

6:)6 ‘DWabalysis SLSHOLQH
Data flow driven
Encapsulation of scripts, Modularity

WE specification : connected tools steps of the
analysis

WE execution : data consumed/produced

Provenance modules data management SWFS
scheduling , logging

Transparency, optimisation, traceability
WE environment : companion tools
Virtual machines, containers

Docker, singularity

Systems: Galaxy, NextFlow , SnakeMake

[Reproductibilité de la Recherche | 10.05.2021]



Members of our Action @MaDICS

IRISA Univ. CNRS UMR & UMS LRI Univ.
Rennes Paris Sud

Univ. CHU CDS, Center for
Nant.es / Data Science

C_e ntrr]e d_e Institut Francais
I\B/Ilglpé CTJSI;CiIrUee Bi_oinformatique
1 ’ Gif s/Yvette
CNRS Orleans Institut Pasteur,
IRD, CIRAD, / Paris

INRA, Inria,  yniv. Lyon 1 LIRIS \ Lamsade Univ.
Univ.

Montpellier ' COR Mabics RO ST LIG  Paris Dauphine

| IFB, Centres Data Sciencesinternationaux _! (G renoble)
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Aims of our Action@MaDICS

Concepts, Needs/solutions
TWhich /evels of reproducibility can we consider?
TWhich are the solutions currently available ?

Opportunities, challenges
TWhat is missing?
TWhich are the research (vs technical) open issues ?

Evaluation of solutions on practice and state- of-the-art
TEXxperience of developers in using solutions in real contexts
TReproHackathon

AEReal use cases from the Bioinformatics Domain

[Reproductibilité de la Recherche | 10.05.2021] 9



' Levels of reproducibility

* Criteria of choice
* Open Challenges

(2)

" New concept designed

(2) 3 hour

. Tutorial + 2 demos (A. Legrand)

10



Levels of computational reproducibility

TRepeat
. : T Redo: exact same
3 ingredients context
Workflows +Same workflow,

environement

Chained Tools f1dentical output
Workflow /FAIm = proof for
Execution reviewers -

Input data and

parameters TReplicate
Environnement T Variation allowed in the

26 OLEUDLULHYV workflows, execution

setting, environement
T Similar output
AEAIM = robustness

[Reproductibilité de la Recherche | 10.05.2021] 11



CSame screntific result

CBut the means used may be
changed

CDifferent workflows, execution
setting, environment

CDifferent output but in accordance
with the result

CDifferent scientific result

(Use of tools designed In another
context

12



;0/ 3\WKRCEE and Ability to run workflows in a given

UHSHDW UHXVH VWDQGDUG 35 2avironment AUHSHDW UF
&:/ fE AUHSHDW  UHXWHtual machines
UHSOLFDWH UHXVH Package, freeze, and
expose the environment
AErepeat (interactivity with VMWare, KVM, VirtualBox,
Commandline ZEUHSHDW  UH X \he results, | Vagran |
Access to fEreplicate notebooks) /E Lighter solutions (containers)
( ?) £ UHSOLFDWH UHXVH Software dependencies
reuse /e Docker, Singularity,

Rocket, O VZ [:&
WDJV RQWRERJLEHE OCKEL LPen

reuse .
iInput/output,
- Galaxy specification
VisTrails, Taverna, Sr[])iségﬁg)rozm (NewYork

OpenAlea, NextFlow

13



Several developers in the same room

Same goal to achieve (e.g., predicting plants images)
Create useable software in a short amount of time
Aim: Demonstrating feasibility

A hackathon where
Given a scientific publication + input data
(+ possibly contacts with authors)
Several (groups of) developers reimplement the methods
to try to get the same result

14



ReproHackathons

RNA-Seq data from patients with uveal melanoma

Phylogeny data https:/if-

elixirfr.github.io/ReproHackathon/h

ackathon_1.html

Plants Image analysis

Systems . SnakeMake , NextFlow , iPython
QRWHERRNYVY *DOD[\ VFULSWYV
Executed in the Cloud@IFB

Testing several levels of reproducibility  : repeat and
replicate

Reproductibilité de la Recherche 10.05.2021 15



Too many scientific results are not reproducible

Reproduciblility Is necessary to ensure reuse
Cumulative science

Several scientific workflow systems and companion tools are mature solutions

Repeat is (almost) always reachable
Next levels may be more difficult to reach

Scientific workflow systems can offer support
Automatical ' DWD DQQRWDWLRQ )$,5 'DWD ODQDJHPHQW 30D

Need to teach how to use Scientific workflow systems
Now a dedicated class in the M2 AMI2B@Paris-Saclay (F. Lemoine & Th. Cokelaer)!

16
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SCIENCE TODAY

Scienee - Broken Science

Paywalled, proprietary tools & software, non shared data, non-
reproducible, anonymous peer-review, publish or perish (alone)!

paywalled (32%$)
Nature 171 (1953)

Molecular Structure of Nucleic Acids: A Structure for Deoxyribose Nucleic Acid !
J.D. WATSON & F. H. C. CRICK.

| have heard from graduate students opting out of academia, assistant
professors afraid to come up for tenure, mid-career people wondering how to
protect their labs, and senior faculty retiring early, all because of
methodological terrorism. !

APS Observer (2016) M ethOdO‘Og | Ca|

terrorism

A second concern held by some is that a new class of research person will emerge N people
who had nothing to do with the design and execution of the study but use another groupOs
data for their own ends, possibly stealing from the research productivity planned by the data
gatherers, or even use the data to try to disprove what the original investigators had
posited.There i1s concern among some front-line researchers that the system will be taken

over by what some researchers have characterized as research parasites"
|

;I'he New England Journal of Medicine (2016) reSGal’Ch

parasites




SCIENCE TOMORROW

Open-Selenee - Science

Open Access, Open Source, Open Data, Open Methodology, Open
Education, Open Peer-review, Much more fun & efbcient!

Original Companion
Article Notebook




A WELL KNOWN STORY

Once upon a time, there was a post-docE

Interaction between cognitive and motor cortico-basal ganglia loops
during decision making: a computational study. M. Guthrie, A.
Leblois, A. Garenne, and T. Boraud, Journal of Neurophysiology,
109, 2013

Nice paper, good results, butE

- No public repository, no version control

- Sources were mixing actual computation and GUI code

- Model was split into a hundred Ples, main ble 6,000 lines bng
- Several conbguration Ples, no data saved

- Model description included ambiguous information

Model was hardly reproducible.

You can download our code from the URL supplied. Good luck!
downloading the only postdoc who can get it to run, thoughE
lan Holmes




COLLBERG ET AL. 2014

MaOam, the dog ate my program

We describe a study into the extent to which Computer Systems
researchers share their code and data and the extent to which such
code builds. Starting with 601 papers from ACM conferences and
journals, we examine 402 papers whose results were backed by
code. For 32.3% of these papers we were able to obtain the code
and build it within 30 minutes; for 48.3% of the papers we managed
to build the code, but it may have required extra effort; for 54.0% of
the papers either we managed to build the code or the authors
stated the code would build with reasonable effort.




COLLBERG ET AL. 2014

MaOam, the dog ate my program

Reasons why code cannot be shared.

I Versioning Problems
' Code Will be Available Soon
I No Intention to Release
I Programmer Left

I Bad Backup Practices
I Commercial Code

I Proprietary Academic Code
I Industrial Lab Issues
I Unavailable Subsystems
I Multiple Reasons

| Intellectual Property

I Research vs. Sharing

| Security and Privacy

I Design Issues

I Too Busy to Help




LETOS PYTHONIZE IT

A brand new implementation

Remember? Interaction between cognitive and motor cortico-basal
ganglia loops during decision making: a computational study. M.
Guthrie, A. Leblois, A. Garenne, and T. Boraud, Journal of
Neurophysiology, 109, 2013.! 100 Ples, 6,000 lines of Delphi

| asked my PhD student (M. Topalidou) to write a brand new
Implementation. Together, it took us three months of hard work to
replicate the model using

¥ Python language and numerical libraries
¥ DANA library for intuitive description
Python notebook for interactive sessions

Source Is now a single Ple of 200 readable notebook availabk on
GitHub. Without this replication effort, original model would have
been useless for our research.

Because of strong incentives for innovation and weak incentives for conbPrmation, direct
replication is rarely practiced or publishedE Innovative Pndings pro duce rewards of
publication, employment, and tenure; replicated Pndings produce a shrug.

Brian Nosek, The Reproducibility Project, 2012




A LONG JOURNEY INTO

Reproducible computational neuroscience

Any model in Science is doomed to be proved wrong or incomplete
and replaced by a more accurate one. In the meantime, for such
replacement to happen, we have brst to make sure that models are
actually reproducible such that they can be tested, evaluated,
criticized and ultimately modiPed, replaced or even rejected.

This is where the shoe pinches.

If we cannot reproduce a model in the Prst place, we're doomedto
re-invent the wheel again and again, preventing us from building an
Incremental computational knowledge.

My Peld of research is quite different from computational neuroscience, but |
recognize the problem described in this paper very well. The core issue has in my
opinion been identibed in the comment by Jan Moren: there is no obvious way to
publish complex scientibc models other than as part of simulation software.
Konrad Hinsen, 2015
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WE ARE NOT INTERESTED IN SCIENCE

Ocause we are scientific publishars

N Elsevier, can | publish my replication in your journal?
N Nope!

N Hi Springer, interested in replication?
N Failure or success?

N Success!

N Nope!

N Hello Mr Wiley, did you hear about reproducible Science?
N tutE. tutk. tute

N Dear beloved Frontiers, can you review this?
N Ha ha haE. No.

N Well, well, wellE




INTRODUCING

The ReScience journal

ReScience Is an open peer-reviewed journal that target any
computational research and encourage the explicit replication of
already published research promoting new and open-source

implementations. I I I#$I I % &

ReScience lives on github where each new implementation is made

available together with explanations (article). f E | () | l* (I I#+

Each published article is archived on Zenodo and code is saved by
Software Heritage

ReScience In numbers:

4 editors-in-chief
12 associate editors

110 registered reviewers
/2 published articles
100% replication rate (strong bias)

Reproducible science is good. Replicated science is better.




BEFORE WE BEGIN

The R quintuplet (R>)

Rerunnable
Can you re-run your program ?
One day, one week, one month, one year (just kidding) apart ?

Repeatable
Can you re-run your program and get same results ?
Did you save everything, including random seed ?

Reproducible
Can someone re-run your program and get same results ?
Did you save the software stack ?

Replicable
Can someone reimplement your model and get same results ?
Did you describe everything ?

Reusable
Can someone reuse your program using different data ?
Is your software data-dependent ?

Re-run, Repeat, Reproduce, Reuse, Replicate: Transforming
Code into Scientibc Contributions - Benureau & Rougier, 2018




ITOS MORE COMMON THAN YOU THINK

Replications in the wild

What is a replication?

Bob reads AliceOs paper, takes note of all model properties and
then implements the model himself using a method of his choice.

Bob conbrms AliceOs result by obtaining qualitatively the same
results.

AliceOs model has been replicated.

Who wants to write replication?

During the course of a PhD, it is often the case that a student will
try to replicate results from the literature, possibly interacting with

the original authors.

Such replication generally lives inside the hard-drive of the
computerOs student while it would be actually useful for tB whole

scientiPc community.

Who wants to review & publish such replication?

We do!




CHOICES HAD TO BE MADE

Why GitHub ?

GitHub offers a web-based git repository hosting service with great
specibc features (issue, pull request, etc).

I Version control

I Public repositories

I Transparency and veriPability
| Easy exploration of new ideas

A kind of modern lab for the computer scientist.

I Popular among developers (Google, Microsoft, etc.)
I Ergonomic & efpbcient

' Free (as in beer)

But

I Closed sources

I Ran by a private company
|  Can close tomorrow




SUBMISSION PROCESS

Open peer-review

Editor is publicly assigned by editor-in-chief.

Reviewers are publicly invited to review (they can decline the
Invitation of course)

The actual review takes place in the discussion area of the issue.
Anybody can enter the discussion unless this discussion is locked.

This means anybody can give advice and/or comment because this
discussion is public.




PYTHON THE ALMIGHTY

The Lazarus effect

Leblois et al.
(2006)

B, GUTHRIE etal.
” (2013)

TOPALIDOU et al.

(2015)
(200 LINES of python)

"#$"%&
#O™ ('

PIRON et al.
(2016)

escobar et al., 2016 Topalidou et al.
NALLAPU eT AL., 2016 (2017)
CARREIRE ET AL., 2015




RESCIENCE.GITHUB.IO/FAQ

Frequently Asked Questions

What kind of research can | replicate?

Any computational research in any domain of science as long as there is an
editor from the Board who has the expertise to edit your submission. The
editorial board is growing to increase the scientibc domains beng covered. If
no editor is able to edit your submission, you can also propose a guest editor
(who must be willing to work with our GitHub-based editorial processes).
about replication of my own work?

IOm a student, can | submit?

Yes ! Students are strongly encouraged to submit their work. Although the
ReScience publishing model is a bit different from other academic journals, it
can give students a brst experience at peer-reviewed scholarly publishing,
including meeting standards of scientibc rigor and addressing reviewersO
comments. Publishing in ReScience is also a way to actively contribute to
open science while adding to oneOs publication record.




RESCIENCE.GITHUB.IO/FAQ

Frequently Asked Questions

What if | cannot replicate a result?

Some research may not be replicable. Before declaring a research result
non-replicable, we require extra caution to be taken. In addition to scrutiny of
your submission by reviewers and editors, we will contact the authors of the
original research, and issue a challenge to the ReScience community to spot
and report (using the issue tracker) errors in your implementation.

If no errors are found, your work will be accepted and the original research
will be declared non-replicable.

What about replication of my own work?

No. Mistakes in the implementation of research questions and methods are
often due to biases authors invariably have, consciously or not. OneQOs biases
will inevitably carry over to how one approaches a replication.

Perhaps even more importantly, we aim at the cross-fertilization of research
and trying to replicate the work of oneOs peers might pave thavay for a future
collaboration, or may give rise to new ideas as a result of the replication
effort.

This changed in 2020E




Ten Years RgSQEroducibiIH

RESCIENCE SPECIAL
FREE TO READ - FREE TO PUBLISH

Would you dare to run the

code from your past self ?
(the one that does not answer mail)



WHATOS NEXT

SINCE JANUARY 2021



Environnements logiciels

reproductibles et transparents
avec GNU Guix

Ludovic Courtes

Inria
Journée recherche SIF, 10 mai 2021












HPC = cutting edge?















Containers to the rescue?



courtesy of Ricardo Wurmus






https://hpc.guix.info



started in 2012
17,000 packages, all free software

4.5 architectures :
x86 64,1686, ARMv7, AArch64, POWER9

Guix-HPC e ort (Inria, MDC, UBC, UTHCS) started in 2017



guix install  gcc-toolchain openmpi hwloc
guix package --roll-back

guix environment --ad-hoc \
cog cog-coquelicot cog-bignum



14 nodes guix graph --type= package coreutils



14 nodes guix graph --type= package coreutils



33 nodes guix graph --type=bag-emerged coreutils



33 nodes guix graph --type=bag-emerged coreutils



(too big)

120 nodes guix graph --type=bag coreutils



$ guix build coq

isolated build : chroot, separate name spaces, etc.




$ guix build coq
/gnu/store/ h2g4sf72... -coq-8.11.2

hash of all the dependencies




$ guix build coq
/gnu/store/ h2g4sf72 ... -cog-8.11.2

$ guix gc --references /gnu/store/ ...-cog-8.11.2
/gnu/store/01b4w3m6mp55y531kyilg8shh722kwgm-gcc-7.5.0-lib
/gnu/store/21kqjglisSnxqibOpzvnj54vrrc6hadgn-ocaml-4.11.1
/gnu/store/3yjdwgiydq9vmagvwg291fhb3n7rpb3j3-ocaml-findlib-1.8.:
/gnu/store/fabwj5bxkj5I11d7292a70knmyl7a0cr-glibc-2.31



$ guix build coq
/gnu/store/ h2g4sf72 ... -cog-8.11.2

$ guix gc --references /gnu/store/ ...-cog-8.11.2
/gnu/store/01b4w3m6mp55y531kyilg8shh722kwgm-gcc-7.5.0-lib
/gnu/store/21kqjglisSnxqibOpzvnj54vrrc6hadgn-ocami-4.11.1
/gnu/store/3yj4wq|ydq9vmqvngg1fhb3n7rpb313 ocaml findlib-1.8.-
/gnu/store/faBwist ‘ ; 30cr-glibc-2.31

(nearly) bit-identical for everyone



guix package --manifest =my-packages.scm

( specifications->manifest
'("gcce-toolchain® "openmpi*
"scotch" "mumps"))



bob@laptop$ guix package--manifest =my-packages.scm
bob@Ilaptop$ guix describe
guix cabba9e
repository URL: https://git.sv.gnu.org/git/guix.git
commit: cabba9e15900d20927c¢1f69c6c87d7d2a62040fe



bob@laptop$ guix package--manifest =my-packages.scm
bob@Ilaptop$ guix describe
guix cabba9e
repository URL: https://git.sv.gnu.org/git/guix.git
commit: cabba9e15900d20927c¢1f69c6c87d7d2a62040fe

alice@supercomp$ guixpull --commit=cabba9e
alice@supercomp$ guix package-manifest =my-packages.scm



travel in space and time!



guix time-machine --commit=cabba9e -- \
install hello



(define pastix
(package
(name "pastix”)
(home-page "https://gitlab.inria.fr/solverstack/pastix")
(source (origin
(method git-fetch)
(uri (git-reference
(url home-page)
(commit "2f30ff07a")
(recursive? #t)))
(sha256
(base32
"106rf402cvfdhc2yf ..."))))

)



https://www.softwareheritage.org/2019/04/18/software-heritage-and-

gnu-guix-join-forces-to-enable-long-term-reproducibility/



$ guix pack \
python python-numpy python-scipy

/gnu/store/ ...-pack.tar.gz



$ guix pack --relocatable \
python python-numpy python-scipy

/gnu/store/ ...-pack.tar.gz



$ guix pack --format=squashfs \
python python-numpy python-scipy

/gnu/store/ ...-singularity-image.tar.gz



$ guix pack --format=docker \
python python-numpy python-scipy

/gnu/store/ ...-docker-image.tar.gz






Reproducible deployment
IS the key.



Guix Work ow Language

https://www.guixwl.org/



https://hpc.guix.info/blog/2019/10/towards-reproducible-jupyter-notebooks






https://rescience.github.io/ten-years/









https://doi.org/10.5281/zenodo.3886739



Wrap-up.









Let'sadd
reproducible deployment
to our best practices book.



ludovic.courtes@inria.fr | @GuixHPC
https://hpc.guix.info



Bonus slides!



http://reproducibility.cs.arizona.edu/



guix pack hwloc \
--with-source =./hwloc-2.1rcl.tar.gz

guix install mumps \
--with-input  =scotch=pt-scotch



https://github.com/canonical-websites/snapcraft.io/issues/651



https://lwn.net/Articles/752982/
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