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データ分析プロセス共有による研究再現例
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概要：データ駆動型科学研究分野で研究データの再利用を進めるためには，研究データの公開だけではな
く，論文成果につながる実験結果にたどり着くまでの実験プロセス（実験手順や実験環境構築手順）を公
開し共有する必要がある．これらが揃うことで，第三者である別の研究者がいつでも研究データを再利用
し，研究の再現検証が可能となる．さらに，そのオリジナル研究に加えて自らの研究を派生させることが
スムーズにできるようになる．本稿では，その実験プロセスをコミュニティで共有する方式に関する検討
内容と今回提案する方式について述べ，その実装例および研究再現例についても報告する．
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Example of Research Reproduction by Sharing Data Analysis Process
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Abstract: In order to promote the reuse of research data in the field of data-driven scientific research, not
only the publication of research data but also the experimental process (experimental procedure and exper-
imental environment construction procedure) until reaching the experimental results leading to the paper
results are disclosed. By having these, other researchers can reuse the research data at any time, and it is
possible to reproduce and verify the research, and it is possible to smoothly derive his / her own research in
addition to the original research. In this paper, we report the results of the examination about the method
of sharing the experimental process in the community, and the implementation example and the research
reproduction example of the adopted method.
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1. はじめに
日本学術会議は今春，提言「オープンサイエンスの深化

と推進に向けて」 [1]として，データ駆動科学を推進し、科
学を変容するデータ共有の精神が進展を目的に，データが
中心的役割を果たす時代のルール作りの必要性，データプ
ラットフォームの構築・普及の必要性，第 1次試料・資料
の永久保存の必要性，の三点に関する提言をまとめている．
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その「データプラットフォームの構築・普及の必要
性」提言の中で，「データ基盤とガバナンス」として NII

RDC(Research Data Cloud) [2]を引用し，以下のように
述べている．

“NII RDC は，現在大学や研究機関が組織として導入

するための試行実験が進められており，2020 年度中から

開始される本格運用の中で，基礎的なデータ基盤整備が具

体的に実践されていくことになる．先進的な研究データ管

理を実現するために基盤が実現すべき機能や役割について

は，欧米の先行機関の取り組みに見られるように発展途上

にある．その中でも，データ解析システムや電子ラボノー

トといった周辺サービスとの連携機能や，研究プロジェク

トに おける研究データのやりとりがさらに円滑になるツー
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ルの導入など，様々な模索が続けられている． こうした

研究開発による機能の高度化は NII RDCにも不可欠であ

り，研究機関や研究分野との密な連携を介して，ニーズに

基づいた方向性を定めていく必要がある．”

本研究は，ここで述べられている「研究データのやりと
りがさらに円滑になるツールの導入」の試行として，デー
タ分析プロセス共有，すなわち実験手順や実験環境構築手
順を公開し共有する取り組みの一例である．

2. 背景
オープンサイエンス推進のために，論文で使われた研究

データの共有が進んでいる [3]．この際，研究データを論
文と同様に長期保存するための方式と，そのための基盤の
開発が進められている [4]．具体的には，図 1の右に示す
ように，論文と同様に各研究データに DOI(Digital Object

Identifier)を付与し，DOIによる検索，長期保存の保証な
どを実現している [5, 6]．さらには，論文との関係を DOI

で表現することや論文の citationに相当する研究データ間
の citationについても管理することを目指している [7, 8]．

図 1 論文と研究データの長期保存・管理のために

研究データの再利用を進めるためには，研究データの公
開だけではなく，研究データから論文に公表したデータ分
析結果にたどり着くまでの，データ分析プロセスを公開し
共有する必要がある．そのデータ分析プロセスの中には，
実験手順だけではなく，その実験手順に従ってデータ分析
を行える実験環境をどう構築するかについて記述した手順
も必要である．
これらが揃うことで，第三者である別の研究者がいつで

も研究データを再利用し，研究の再現検証が可能となり，
さらにそのオリジナル研究に加えて，自らの研究を派生さ
せることがスムーズにできるようになる．
これらの手順を保存・管理・提供する再構成基盤を新た

に組み入れることで再構成に必要であった手間を大幅に
削減できる可能性がある．すなわち，図 2 の右に示すよ
うに実験手順と実験環境を共有することで，派生研究者

（Researcher-D）などが論文に書かれている情報からオリ
ジナル研究者（Researcher-O）の用いた実験手順と実験環
境を手動で再構成するという，手間のかかる作業から解放
されるのである．
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図 2 研究スタイルの比較

この際, 論文 (P)，研究データ (D)，実験手順 (N)は何ら
かのストレージサービスに長期保存し，さらにそこに恒久
的な識別子として DOIなどを付与することが比較的容易
である．しかしながら，実験環境はハードウェアとソフト
ウェアの総体であり，その上で実験が実験手順に従って研
究データにアクセスながら実行できる必要がある．
このため，実験環境の長期保存と識別子の付与体型との

整合性確保を与えるには，さらに一段の工夫が必要である．
そのような実験環境自体を共有する方法として大きく分け
て図３に示す二つのアプローチがある．
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図 3 実験環境共有方法の比較

一つは図 3 の左側にある単一の実験環境を研究者間で
共有し，それぞれの研究実施された実験手順がこの環境の
上で常に実行可能な状況にしておくものである．このアプ
ローチをとっているものの例が，次章の関連研究で紹介し
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ている AiiDA [9]およびMaterials Cloud [10]である．
もう一つは図 3の右側に示すように，実験環境をオンデ

マンドで構築手順書（ET：Environment Template)に従っ
てクラウド基盤上に再構成するアプローチである． この
アプローチをとる例は，関連研究で紹介している Binder-

Hub [11, 12]+Zenodo [13], Chameleon Cloud データ分析
環境再現サービスである [14]．

3. 関連研究
3.1 AiiDAとMaterials Cloud　
AiiDA は計算科学のためのフレームワークで，シミュ
レーションに必要なデータを保存でき，シミュレーション
の自動化のためワークフローエンジンと共にワークフロー
保存機能も持つ．
Materials Cloudはその中で，研究論文に関連するデータ

とデータ分析に関する情報をアーカイブするツールを提供
するオープンサイエンスプラットフォームである．アーカ
イブに蓄積されている各研究論文に関連する情報に付与し
たデータ記述子の公開により，データの作成者とキュレー
ターは自分の作業に適切なクレジットを獲得できるなど，
再現可能な研究を促進できる仕組みを持っている．

3.2 BinderHub+Zenodo

BinderHubを使用すると，Gitリポジトリに Dockerイ
メージを構築するために必要な情報を登録し，JupyterHub

と接続して，研究者が実験手順を実行できる Jupyter Note-

book 環境を Docker コンテナとして提供することができ
る [15]．この際 repo2docker [16,17]と呼ばれるツールを利
用することでGitリポジトリにある情報を利用してDocker

イメージを動的に構築する仕組みが利用されている．
Zenodoは永続的ストレージサービスであり，これを利用
して Gitリポジトリ内にある実験手順を記述した Jupyter

NotebookとそのNotebookが実行できるDockerイメージ
を構成するための構成情報を長期保存する．BinderHubと
Zenodoの連携アーキテクチャを図 4に示す．

図 4 BinderHub+Zenodo のアーキテクチャ

Githubなどの Gitリポジトリに配置した実験手順（N）
とそれを実行するために必要な環境情報を記述した情報
（ET)をそのリポジトリのブランチとして Zenodoに保存す
ると同時にDOIを付与する．論文（P)からこのDOIを参
照することで BinderHubによって実験環境を一つの pod

（Dockerコンテナ）として再現し，その中で実験を再現す
る方式である．

3.3 Chameleon Cloud データ分析環境再現サービス
NSF Cloudの一つである Chameleon Cloud上の一つの
サービスとして，Jupyter Notebook環境を活用してこの
クラウド上にデータ分析環境再現サービスを提供する研究
がなされている．

AiiDAは All in One アプローチであり，各研究者がこ
の環境を使うことで，お互いの研究論文の再現性を達成で
きることを目指している．分野毎の要求や時間を経過する
ことによるインタフェース仕様変更なども全て継続的にプ
ラグイン機構を駆使することで吸収していく姿勢で運用を
続けている．
なお，Materials Cloudの場合，再構築手順は研究デー
タとともにストレージサービスである Zenodoに格納され
ている．しかし，Materials Cloudは再現環境自身はそれ
らの情報を元に再現者が自ら構築する必要があり，この再
構築手順は標準化されていないため，論文毎に様々で再現
者の研究再現の障害となる可能性がある．
BinderHub+Zenodoの場合，再構築手順は Githubなど

の Gitリポジトリに格納されており研究データとは別に管
理され，それらの間はリンク情報で連携されている．ただ，
BinderHub+Zenodoは，一つのコンテナイメージでデータ
分析が実行される場合には有効であるけれど，マルチノー
ドからなる計算機クラスタのような実行環境が必要な場合
には適用できないという制約がある．
Chameleon Cloud上のデータ分析環境再現サービスは

オンデマンドで Chameleon Cloud上にデータ分析環境再
現するというアプローチで，分野毎の要求や時間を経過す
ることによる仕様変更などは再現手順を記述する Jupyter

Notebookの中で吸収する方式である．

4. 課題
データ分析プロセス共有，すなわち実験手順や実験環境

構築手順を公開し共有するためには，論文や研究データと
同様に実験手順や実験環境構築手順についても長期保存
し，FAIR原則 [18]に沿った管理がなされる必要がある．
論文と研究データについては，それぞれのライフサイク

ルが異なっておりそれぞれ独自に DOIを付与するなどし
て，論文間や研究データ間の関係 (citation）や論文とそこ
で用いられた研究データの関係を DOI間の関係として管
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理することになっている．
この方向性に合わせる形で図５に示すように，実験手順

や実験環境構築手順についてもDOIを付与し，論文，研究
データ，実験手順や実験環境構築手順の間の関連を長期的
に管理・保存することが必要である．しかしながら，その
具体的な実現方式についてまだ確立したものが存在しない
ことが本報告で扱う課題である．
研究データのやりとりがさらに円滑になるツールの導入

のために，この方式について様々な試行が必要で今後の
オープンサイエンス推進のためのエコシステム確立に向け
た知見を蓄積していく必要がある．

P P P P

N N N N

ET ET ET ET

D D D D

Citation: Used:

図 5 実験手順や実験環境構築手順の長期保存・管理のために

関連研究で触れた Binderhubと Zenodoを組み合わせた
ソリューションは，この方向で実現されているソリュー
ションであり注目すべきである．その基本的な枠組みとし
て図 6に示すように，オリジナル研究者が自らの実験手順
とその実験を実施した環境の構成情報を Gitリポジトリに
置き，そのコピーを Zenodoに保存すると同時にDOIを取
得し，その DOIを論文や研究データと関連付けて公開す
ることで，派生研究者は容易にその情報を発見でき，それ
を使ってオリジナル研究の実験を BinderHub上で簡単に
再現できる．このように実現されている研究フローは実用
的であり，将来性の高いものであると考えられる．
しかしながら，実現されている実験環境としては一つの

コンテナで実現できる小規模なものであり，今後益々必要
性が増すであろう複数コンピュートノードなどから構成さ
れるクラスタ状の実験環境については，現状そのスコープ
の外にある．
一方，そのようなクラスタ状の実験環境の再現性までを

目指している Chameleon Cloud上のデータ分析環境再現
サービスについては，実験手順や実験環境構築手順につい
ての長期保存・管理のための枠組みが不足している．また，
対象とするクラウド基盤が Chameleon Cloudに限定され
ている．
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図 6 BinderHub ＋ Zenodo ソリューションの使い方

クラスタ状の実験環境の再構築までを可能とし，さらに
実験手順や実験環境構築手順についての長期保存・管理の
ための枠組みを持ったデータ分析プロセス共有をどう実現
するかが課題として残っているのである．
本報告の取り組みは，複雑な計算機環境を必要とする分

析ノートも実行できる環境構築を再現者がアーカイブサー
ビスからシームレスに実施でき，スムーズにその環境の中
でデータ分析を行う環境へ移行できる仕組みを実現するこ
とである．

5. 解決策
クラスタ状の実験環境の再構築までを可能とし，さらに

実験手順や実験環境構築手順についての長期保存・管理のた
めの枠組みを持ったデータ分析プロセス共有を BinderHub

と Zenodoを組み合わせたソリューションと同様に，論文，
研究データ，実験手順の長期保存・管理のための枠組み
を作る．ただし，BinderHubと Zenodoを組み合わせたソ
リューションでは実験環境構築手順については実験手順に
付随する情報として Gitリポジトリ内に保持し，実験環境
構築については repo2dockerを用いて必要に応じて docker

コンテナを buildすることにより行っている．このため前
章で述べたようにクラスタ状の実験環境の再構築ができな
いという制限につながっている．
すなわち，この実験環境構築手順部分を実験手順に直接

付随する形で保存・管理するのではなく，それと独立に管
理・保存し，実験手順との関係性を別途管理・保存する仕
組みを提案できれば課題解決につながるはずである．
その上で，実際のデータ分析プロセス共有による研究

再現の際には，BinderHub と Zenodo を組み合わせたソ
リューションと同様に，これらの関連性を元に研究者の簡
単な指示に従って自動的に実験環境を再構築し，当該の研
究データを使った実験手順が実行できるようにする必要が
ある．
実験環境を再構築する部分の基本的な仕組みは，筆者
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表 1 研究再現方式比較
AiiDA/Material Cloud

Chameleon Cloud

データ分析環境再現サービス
BinderHub+Zenodo OCS+LC4RI

提案方式
BinderHub+Zenodo+OCS+LC4RI

1. 実験手順保存 システム内にWorkflow

形式で保存
Jupyter Notebook として
システム内に保存

Jupyter Notebook として
Zenodo 内に DOI を付与し保存

Jupyter Notebook として保存
Jupyter Notebook として
Zenodo 内に DOI を付与し保存

2. 実験環境構築手順保存
単一実験環境を研究者間
で共有する

実験手順と同一
Jupyter Notebook 内に保存

Docker イメージ構成情報として
実験手順の付加情報として保存

LC4RI に沿って
Jupyter Notebook で記述

Jupyter Notebook として
Zenodo 内に DOI を付与し保存

3. 実験環境再構築 単一実験環境を研究者間
で共有するため再構築不要

Jupyter Notebook 実行による
再構築

Docker イメージ構成情報から
docker build により構築
このため，複数ノードからなる
実験環境はスコープ外

Jupyter Notebook で記述された
実験環境構築手順を OCS で実行
このため，複数ノードからなる
実験環境も構築可能

Jupyter Notebook で記述された
実験環境構築手順を OCS で実行
このため，複数ノードからなる
実験環境も構築可能

4. 実験環境再構築先 AiiDA Chameleon Cloud BinderHub マルチクラウド対応 マルチクラウド対応

らの既存研究 [19]の「可搬性の高いデータ分析基盤の構
築方式」で述べたように，学認クラウドオンデマンド構
築サービス（以下 OCS: NII Gakunin Cloud On-demand

Configuration Service ）[20,21]と Literate Computing for

Reproducible Infrastructure(以下 LC4RI) [22]を組み合わ
せて実現できる．
OCSは，オンデマンドにクラウド環境を構築するソフト

ウェアサービスであり，クラウド環境構築用テンプレート
を指定して起動するだけで，クラウド環境の構築・再構築
が可能となる．特徴の一つは，クラウドプロバイダごとの
操作方法の違いを吸収し，複数のクラウドプロバイダの同
時利用や切り替えの煩雑さを軽減することである．
一方，LC4RIは，計算機システムの構築・運用の方法論

であり，システムの構築・運用作業に必要となる自然言語
による技術情報，実行コード，さまざまな状況で起こり得
る複数の実行結果を Jupyter Notebookとして 1つの文書
にパッケージし，実行可能な手順書を実現している．
我々のこのOSC+LC4RIで実現する「可搬性の高いデー
タ分析基盤の構築方式」と「BinderHub+Zenodo」を組み
合わせることで図 7に示すように，解決策に沿ったプロト
タイプを作ることでできる．この中で BinderHub上に構
成される OCSクライアントコンテナというのは Jupyter

Notebookで記述された実験環境構築手順を実行するため
の Jupyter Notebook環境でOCS利用に必要なVCP SDK

などを持っているものである．

図 7 提案するソリューションの構成

ここまでの議論を整理するために，OCS関連研究で紹介
した研究再現方式との比較を表 1にまとめて示した．この
比較表で示すように提案方式では，実験手順や実験環境構

築手順についての長期保存・管理のための枠組みを持ち，
さらにクラスタ状の実験環境の再現性までをマルチクラウ
ドを対象に実施することができる．
図 6の BinderHub+Zenodoのソリューションで実験環

境を各種構成情報から Dockerイメージにより再構成する
部分を，OCSを用いて，図 8に示すように，そのサービス
のクラウド環境構築用テンプレート (ET)として提供され
る Jupyter Notenookで記述された実験環境構築手順書を
用いて，各種クラウド基盤上に再構成する．その実験環境
の中に Jupyter Notenookで記述された実験手順 (N)を持
ち込むことでオリジナル研究者が行ったものと同様の実験
を再現することができる．さらには実験実行時のパラメー
タを変更したり研究データを変更するなどして派生研究へ
スムーズにつなげることが可能となる．

Researcher-O

Researcher-D

N N
ET

Git リポジトリ

実験環境 E

ET
Jupyter Notebook
による実験環境

構築情報

①執筆 ②公開

Cloud

⑤クラスタ生成

③永続化

永続化ストレージ

付与
N
ET

④発見

N
ET

⑥再現 NE

実験手順

Jupyter Notebook
による実験手順

学認クラウド

オンデマンド構築

repo2vc

保存・共有

図 8 提案するソリューションの使い方

派生研究者は，Zenodo などの永続化ストレージに保
存されている Jupyter Notenook で記述された実験手順
(N) を選択し，再構築のためのボタンをクリックするだ
けで，その実験手順に used リンクで紐づけられている
Jupyter Notenookで記述された実験環境構築手順書 (ET)

を呼び出し，BinderHub+Zenodoのソリューションの場合
の repo2dockerに相当する repo2vcを使うことで自動的に
OCS経由で必要なクラスタ (VC: Virtual Cloud)が構成さ
れ，その中に Jupyter Notenookで記述された実験手順 (N)

が呼び込まれ，その手順実施のページに誘導される．これ
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で実験再現を開始できる状態となる．

6. 研究再現への適用例
前章で述べた解決方針に従って具体的な研究再現を実行

し，提案する解決策の妥当性を検証してみたい．まず，提
案するソリューションの実現性を検証するためにそのプロ
トタイプを構成する．様々な実現形態が考えられるけれど，
今回は実際に利用が進んできている BinderHub+Zenodo

のソリューションの発展形態として位置付けることを重要
視し，その拡張としての図 9に示すような構成を採用した．

N

ET

N

ET

Docker Hubif

then
BinderHub+Zenodoソリューション
と同じ動作

Jupyter NotebookによるETに
従ったクラスタ作成をBinderHub上
で実⾏しクラウド上に
実⾏環境を構成

if

then

Docker Hub
学認クラウド

オンデマンド構築

E

E

ET =

ET =

図 9 repo2vc の動作

Gitリポジトリ上の状況で repo2dockerで扱える範囲の
構成情報を実験環境として指定してある場合（図 9の上の
場合）は repo2vcは現状のBinderHub+Zenodoのソリュー
ションの動きに合わせて repo2dockerとして動作する．こ
のことで今まで BinderHub+Zenodoのソリューションの
ために作成されている Gitリポジトリはそのまま使えるこ
とに加え，研究者からの利用インタフェースも変更する必
要がない．
一方，実験環境としてクラスタが必要で構築のために必

要は手順が LC4RIと OCSに従った Jupyter Notebookと
して Gitリポジトリ内に配置されている場合（図 9の下の
場合）には，まずその ETである Jupyter Notebookを動作
させるための環境を BinderHub+Zenodoのソリューショ
ンを使って用意する．この際利用する Dockerイメージは
LC4RIと OCSに従った Jupyter Notebookが動作するも
のでなければならいので，その構成は Dockerfileとして提
供されているものとする．
このことにより研究者は実験環境構成手順の書かれた

Jupyter Notebookの実行を BinderHub上で促され，ター
ゲットとするクラウド基盤の指定やクラスタのサイズな
ど実験環境構築に必要なパラメータを設定することとな
る．このパラーメータの一つとして実験手順が記述された
Jupyter Notebookの DOIも引き渡される．クラウド上に

構築した実験環境でこの実験手順に従って実験が進められ
る．この際，この BinderHubからアクセスできる場所に
OCSを利用するために必要な機能である OCSが提供する
VCC(Virtual Cloud Controller) が存在するとする．この
VCCから各種クラウド基盤に VCP SDKを利用して実験
環境を再現するのである．
具体的な研究再現例としては実験数学分野の佐藤予想の

再現実験を扱う [23]．この再現実験は実験対象とする曲線
を並列に多数対象とするため，図 10に示すように，クラ
ウド内に並行実行するための計算ノードを確保し，そのパ
ラメータ指定が可能な Jupyter Notebookを実験手順とし
て Gitリポジトリ内に保存しておく．パラーメータの指定
範囲は外部の ethercalc [24]のような部分に蓄積して各計
算ノードから参照し未実施のパラメータを獲得してそのパ
ラメータを指定し papermill [25]により Jupyter Notebook

を起動することで並列計算を実施する．計算結果自体は外
部のストーレージに蓄積する構成となっている．

図 10 佐藤予想の再現実験環境

この実験環境を再現するために以下の手順を記述した
Jupyter Notebookを作成する．
• クラウド基盤内に必要な数のノードを確保
• 各ノードに Docker実行環境インストール
• 各ノードに papermillおよび Jupyter with Julia kernel

などの環境の入った Dockerイメージを配備
この Jupyter NotebookをGitリポジトリに配置し，Zen-

odoを用いて DOI付与と長期保存を行う．

元々の佐藤予想の再現実験のための Jupyter Notebook

も同様に Gitリポジトリに配置し，そちらには付加情報と
して前者の実験環境構築手順 Jupyter NotebookのDOIを
配置する．この配置が usedリンクに相当する．この後，実
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験手順 Jupyter Notebookについても，同様に Zenodoを
用いて DOI付与と長期保存を行う．

これらの準備の元，この実験手順 Jupyter Notebookの
DOIをオリジナル論文の参照情報などから発見した研究者
は，そこに付随した実験再現ボタンを押下することで，図
8の下のプロセスに沿った実験再現が可能となる．

7. 今後の取り組み
今回紹介したプロトタイプシステムは，まだモックアッ

プでしかなく，実際の OCS クライアントコンテナ用の
Dockerfile は公開されていないため別の Dockerfile で代
用した．また，BinderHub(mybinder.org)内に立ち上げた
OCSクライアントコンテナからクラウド基盤を制御する
ためには，国立情報学研究所が運用する VCCにそこから
到達する必要がある．このため，これらの制約が無くなら
ないと，今の構成で実際に利用者を受け入れるためのサー
ビスを構成することはできない．
前者の制約は，近い将来解決できる見通しがあるけれ

ど，後者についてはセキュリティ的な観点も含めてさら
に議論をする必要がある．別のソリューションとしては
BinderHubのインスタンスを各組織が利用する VCCと同
一のプライベートな空間にデプロイし，それを利用するこ
とも考えられる．
これらの検討も含め，実際にいくつかのプロトタイプを

構築し，利用経験を蓄積することとすることで，他機関の
利用な可能サービスとしての展開を検討したい [26]．
この方式は OCSを活用することでそのターゲットとす
るクラウド基盤を幅広く選択できるというメリットがあ
る．具体的な想定ターゲットとしては，各種パブリックク
ラウドやプライベートクラウドはもとより，大規模なオー
プンデータの蓄積が期待されている各種学術クラウドも
ターゲットとして有力であり，それらを使った具体的な研
究再現の実績を蓄積したいと考えている．
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