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概要：オープンサイエンスの普及にともない、公開された研究成果を第三者が容易に再現・再利用できるシステムが
各所で開発されている。一口に「研究成果の再現・再利用」と言っても、対象ユーザー（汎用的なもの／特定の研究
分野に特化したもの）や再現すべき事物（データ来歴を保証する／計算精度を保証する／etc）の点で各システムは性

格を異にし、それぞれに特化したデータモデルを持っている。国立情報学研究所 (NII) では、研究データ管理サービ
ス NII Research Data Cloud (RDC) の一環として、研究成果の再現・再利用をサポートするデータ解析サービスを構想
している。本サービスは、研究データ管理計画やデータリポジトリなどの関連システムと統合された一体的なユーザ

ー体験の提供を目指している。その中で、関連システムとの連携にどのようなデータモデルを用いるべきかは、デー
タ解析サービスが何を／誰を対象とするのかとも密接に関わる問題であり、サービスの将来像を踏まえて俯瞰的に検
討するべき課題である。本稿では、研究再現性をサポートする既存システムの設計をサーベイするとともに、NII RDC 

データ解析サービスが持つべきデータモデルに関する検討内容を報告する。 
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1. はじめに   

実験科学の文脈で再現性の危機が叫ばれて久しい[1]。デ

ータ中心科学が普及した今日では、計算科学の文脈でも同

様に、再現性の担保が研究の信頼性を左右する重要な問題

として認識されている[2]。日本では、公的研究資金による

研究成果のうち、論文及び論文のエビデンスとしての研究

データについては原則公開とし、その他研究開発成果とし

ての研究データについても可能な範囲で公開することが望

ましいとする指針が示された[3]。しかし、単にデータを公

開するだけでは研究の再現性や再利用性は保証されない。

そのデータを元に科学的発見を得るに至ったプロセスを公

開し、発表後に他の研究者が同じプロセスを追跡できるよ

うにすることで、初めて研究の再現性が保証される[4]。し

たがって、データと同等の重要性がプログラムaとその実行

環境にも認められなければならない[5]。 

研究活動のライフサイクルの中で解析結果の再現性が

求められる場面は以下の 4 つに分けられる。 

(ア) 発表前：共同研究のための再現性 研究者は、他の研

究者（同僚や学生を含む）と協力してデータ解析を行

う場合、実際の作業者にかかわらず一貫した結果を得

なければならない。そのためには、プログラムとその

実行環境を共通化し、作業手順を標準化することが必

要である[6]。 

(イ) 論文投稿時：査読のための再現性 いくつかのジャー

ナルや国際会議では、論文に掲載された図表などを査

読者が検証できるよう、必要なデータとプログラムを
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著者が提出しなければならない[7][8]。この場合、著者

は、自身の手元で動かしていたプログラムを第三者で

ある査読者が動かせる形に取りまとめて提供するこ

とが求められる[9]。 

(ウ) 発表後：派生研究のための再現性 ある研究者が、他

の研究者の成果を出発点として自らの研究を開始す

るために、元の研究に使われたデータとプログラムを

入手し、再利用する。この場合、入手した研究者がプ

ログラムを正常に動かすためには元と全く同じ実行

環境を再構築することは容易ではない[10]。 

(エ) 不正発生時：遡及のための再現性 いくつかの国や学

術機関は、研究不正発生時の調査を可能とするために、

研究成果の根拠となるデータの保存を研究者や研究

機関に義務付けている[11]。この場合、来歴の長期保

存と改ざん防止が課題となる[12]。 

このように、研究活動の各場面で異なるステークホルダ

ーが異なる目的をもって再現可能化を要請していることが、

しばしば研究再現性に関する議論を複雑にしている。 

近年、研究成果を容易に再現可能化できると謳うツール

やプラットフォームが次々に出現している。一方、国立情

報学研究所（NII）では、データ駆動型時代の研究を支援す

るプラットフォームである NII Research Data Cloud（RDC）

の開発を進めている。NII RDC は、オープンサイエンスの

理念に基づき、分野の垣根を超えた研究の発展を促進する

ため、分野中立的な研究再現性プラットフォームとなるこ

とを構想している。すなわち、コンピュータに詳しくない

研究者がデータとプログラムを含む研究成果を NII RDCに

a 本稿では「ソフトウェア」「プログラム」「コード」を同じ意味で使う。  
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公開し、他分野の研究者がその成果を NII RDC で容易に再

現できることを目指す。これを実現するには、プログラム

とその実行環境を論文や研究データと同格の実体として扱

うための適切なデータモデルを設計する必要がある。その

ための予備調査として、本稿では研究再現性をサポートす

る既存のツールやプラットフォームをサーベイした。 

以下、第 2 章で研究再現性に関わる 3 つの論点を整理し

た後、第 3 章で既存システムの調査結果を報告する。最後

に第 4 章で、各システムの設計を比較し、分野中立的な研

究再現プラットフォームに適した設計を考察する。 

用語 

研究再現性に関する議論ではしばしば用語の混乱が見

られる。本稿では ACM の定義[13]を採用する。すなわち、

計算科学の文脈において 

 Repeatability（繰返し性）とは、同じチームが同じデー

タ・同じ条件（プログラムや実行環境）で繰り返し実

験を行い、毎回同じ結果が得られること 

 Reproducibility（再現性）とは、異なるチームが同じデ

ータ・同じ条件で実験を行い、元の実験と同じ結果が

得られること 

 Replicability（複製可能性）とは、異なるチームが異な

るデータ・異なる条件で実験を行い、元の実験と同じ

科学的結論が得られること 

を意味する。この定義は NASEM Report の定義[14]と矛盾

しない一方、Biointerphases 誌の定義[15]とは矛盾する。用

語に関する議論は文献[16]に詳しい。 

2. 論点整理 

本稿では、計算科学において再現性が損なわれる原因を

以下の 3 つの論点によって整理する。すなわち、誰が実験

するか (who)、どこで実験するか (where)、いつ実験するか 

(when) の 3 軸である。 

2.1 どこで実験するか（依存性の問題） 

プログラムの実行環境を全く同一にすることの難しさ

は、実験の再現性を損なう大きな要因である。ここでいう

実行環境とは、ハードウェアだけでなく、実験プログラム

を実行するために必要なソフトウェアスタック全体を含む。

GPU と CPU で計算結果が違ったり、ライブラリのバージ

ョン違いによってエラーが発生したりする問題は、すべて

依存性の問題に含まれる。仮想マシン、コンテナ、エミュ

レータといった仮想化技術は依存性の問題を回避する方策

である。並列計算の精度や数値計算の安定性の問題も「ど

こで実験するか」という論点に含まれるものと考える。 

2.2 誰が実験するか（属人性の問題） 

人づてのデータ入手、GUI を用いたファイル管理、スプ

レッドシートを用いた前処理、手打ちコマンド内でのパラ

メータ指定など、研究者が持つ暗黙知が実験手順に含まれ

る場合、実験の再現性が損なわれる。Jupyter Notebook [17]

のような文芸的コンピューティングシステムは、ソースコ

ードと自然言語による説明を強く関連付けて記述すること

で属人性を緩和しようとする方策と考えられる。しかし、

たとえ暗黙知がドキュメント化されていたとしても、ヒュ

ーマンエラーがひとつでも混入すれば実験は再現不能とな

りうる。データ来歴を自動的に記録するシステムは、ヒュ

ーマンエラーを排除し再現性を高めるひとつの手段である。 

2.3 いつ実験するか（永続性の問題） 

研究成果が公表されてからその再現が求められるまで

の間には数年～数十年のタイムラグが存在しうる。タイム

ラグが小さければ仮想化によって古い実験プログラムを実

行できる可能性があるが、タイムラグが大きい場合、ハー

ドウェアやソフトウェアの寿命といった技術的要因だけで

なく、人間や組織の寿命といった社会的要因によっても再

現性が損なわれる。例えば、実験データが保存された CD-

R が 10 年後に読み取り不能となったり、実験プログラムが

依存しているプロプライエタリソフトウェアが 20 年後に

入手不能となったり、暗黙知を持つ人材が 30 年後に死亡

したりすることが容易に想像できる。研究成果の再現可能

化を謳うプラットフォームを検討するにあたっては、その

プラットフォームがどの程度の永続性を想定しているのか

を見極めなければならない。 

近年次々に出現している研究再現プラットフォームは

いずれも、上述した 3 つの問題のうち 1 つ以上に対処しよ

うとするものである。次章では、これら 3 つの観点から各

プラットフォームの特徴を整理する。 

3. サーベイ 

3.1 Jupyter(Hub), Binder(Hub) 

Jupyter Notebook [17]は、プログラムとその実行結果をド

キュメントとともに保存するオープンなフォーマットと、

それを実行するウェブアプリケーションである。コードと

ドキュメントを一体化することで属人性の問題を緩和する

効果が期待され、単体でもシンプルな電子実験ノートとし

て広く利用されるほか、以下に挙げる多くのプラットフォ

ームでフロントエンドとして採用されている。JupyterHub

は複数のユーザーに Jupyter を提供する。 

Binder [18]は、Git などのリポジトリに保存された環境構

成情報（environment.yml や Dockerfile など）に基づいて、

依存関係が解決された実行環境（コンテナ）を自動的に再

構築する。BinderHub は Kubernetes 上で複数のユーザーに

Binder を提供する。Binder は内部で Conda や Pip など処理

系のパッケージ管理システムを呼び出し、作成者による記

述に従ってパッケージをインストールする。これにより、

再現者にとって依存性の問題が緩和される。作成者には、

自らの実行環境の再現に必要なパッケージを把握して環境

構成情報を記述できるスキルが要求される。Binder で再構

築可能なリポジトリが持つデータモデルを図 1 に示す。 
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Binder は永続性の問題を解決しない。もしパッケージリ

ポジトリやコンテナリポジトリが廃止されたら、そこにあ

るパッケージやイメージに依存する実行環境を再構築でき

なくなる。 

 

図 1  Binder 対応リポジトリ 

 

3.2 Code Ocean 

Code Ocean [19]は、研究再現性に関わるサービスを統合

的に提供するフリーミアムな PaaS である。ソースコード、

データ、環境構成情報（Dockerfile）およびメタデータを含

む「計算カプセル」（compute capsule）をユーザーが作成し、

Code Ocean 社のクラウド上で実行、保存、公開することが

できる。計算カプセルの実体は標準化されたディレクトリ

構造をもつ Docker コンテナである。 

ユーザーは、はじめにベースとなるコンテナイメージと

追加パッケージを GUI で指定して計算カプセルを作成す

る。次に、計算カプセル内にソースコードとデータをアッ

プロードし、必要なメタデータを記述して、プログラムを

実行する。最後に「Submit for publication」ボタンを押すと、

同社のスタッフが再現性を確認し、問題なければ DOI が付

与されて同社の公開リポジトリに掲載される。掲載された

計算カプセルは、他のユーザーが発見、複製、再利用でき

る。計算カプセルが持つデータモデルを図 2 に示す。 

Code Ocean の特長は、公開データストレージ、ソースコ

ードリポジトリ、コンテナレジストリ、計算カプセルのリ

ポジトリと検索サービスなど、コンテナベースの再現可能

化に必要なサービス群を同社がワンストップで提供してい

る点にある。Docker をはじめとするオープンソースソフト

ウェアの組み合わせでも同様のことが実現できるとはいえ、

コンピュータの専門家でない研究者にとって、Code Ocean

が提供する統一的な UX と有人サポートは、属人性と依存

性の緩和に役立つと思われる。 

Code Ocean は永続性の問題を解決しない。もし同社が倒

産したら、クラウド上に保存された計算カプセルは消滅す

るだろう。ただし、計算カプセルを ZIP ファイルとしてエ

クスポートし、ローカルの Docker 上で再利用することは可

能である。 

 

図 2  Code Ocean の実行画面。左ペインにデータが見え

る 

 

3.3 The Whole Tale 

The Whole Tale [20]は、研究再現性をサポートするオープ

ンソースの PaaS である。ソースコード、データ、環境構成

情報およびメタデータを含む「テール」（Tale）をユーザー

が作成し、wholetale.org のクラウド上で実行できる。The 

Whole Tale はデータとテールの公開リポジトリを内部に持

たず、外部のデータリポジトリに依存している点が Code 

Ocean と異なる。 

ユーザーは、はじめに実行環境（Jupyter や RStudio など）

を指定してテールを作成する。次に、データとソースコー

ドをテールに追加する。The Whole Tale には①ホームディ

レクトリ（すべてのテールが読み書き可）、②ワークスペー

ス（そのテールのみが読み書き可）、③外部データ（すべて

のテールが読み取り可）の 3 種類のデータ領域があり、所

定の外部リポジトリ（DataONE, Dataverse, Globus）にある

データセットは③に登録することができる。この場合、

FUSE を介してアクセスした時点で初めて実体が転送され、

内部にキャッシュされる。データとソースコードが揃った

ら、テール内の実行環境を用いてプログラムを作成・実行

する。実験が完了したら、必要なメタデータを記述し、実

行結果を含むテールを外部リポジトリ（DataONE または

Zenodo）に直接公開できる。DOI は外部リポジトリ側で付

与される。他のユーザーは外部リポジトリ上でテールを発

見し、wholetale.org のクラウド上に複製、再利用できる。テ

ールが持つデータモデルを図 3 に示す。 

The Whole Tale は Code Ocean と同様に属人性と依存性の

問題を緩和する。作成者には、用意された実行環境に足り

ないパッケージを把握して環境構成情報を記述するスキル

と、適切な外部リポジトリを選択するスキルが要求される。 

The Whole Tale はテールの保存・公開を外部リポジトリ

に委譲することで永続性の問題を回避している。同プロジ

ェクトが終了したらクラウド上の実行環境は廃止されるだ

ろう。ただし、テールをエクスポートしてローカルの

Docker 上で再利用することは可能である。 
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図 3  The Whole Tale のテールのデータモデル[21] 

 

3.4 KBase 

KBase [22]は、バイオインフォマティクス分野で微生物

や植物のデータ共有と解析を行うオープンソースの PaaS

である。Jupyter Notebook を拡張した「ナラティブ」と呼ば

れるノートブックを用いて複数のデータとアプリを含むワ

ークフローを作成し、KBase のクラウド上で実行、保存、

共有、公開することができる。 

ユーザーは、はじめにデータをナラティブに登録する。

外部のデータリポジトリから KBaseにミラーされている微

生物ゲノム、植物ゲノム、培地組成、反応、化合物などの

ほか、共同研究者から共有されたデータや自らアップロー

ドしたデータも利用できる。次に、アプリを KBase のアプ

リカタログから選んで登録する。アプリには入出力データ

型[23]が定義されていて、登録済みのデータに対応するア

プリを絞り込むことができる。登録したアプリに入力デー

タとパラメータを設定して実行すると、生成された出力デ

ータが自動的にナラティブに登録される。この出力データ

を別のアプリに入力することで、ユーザーは複雑なワーク

フローをナラティブとして作成する。ユーザーは、ナラテ

ィブを他のユーザーと共有して共同編集したり、KBase の

ライブラリに公開したりできる。 

KBase はデータの来歴を保持しており、生成過程を検証・

再現可能である。これにより、属人性の問題を解決する。

来歴の実体は、バックエンドにおいて「ワークスペース」

と呼ばれる型付きオブジェクトのコレクションとして実装

される[24]。各オブジェクトのインスタンス（フロントエン

ドにおけるデータやアプリに対応する）は自動的にバージ

ョン管理され、その生成過程を記述した来歴情報にリンク

されている。ナラティブがコピーされると、そのナラティ

ブに登録されているオブジェクトもコピーされる。KBase

のアプリは KBase SDK を用いてラップされた（多くは既存

の）バイオインフォマティクスツールであり、各々が

Docker コンテナ内で実行される[25]。これにより、依存性

の問題が解決される。 

KBase は永続性の問題に言及していない。 

3.5 AiiDA 

AiiDA [26]は、主に計算材料科学分野向けの、再現可能な

ワークフローを自動実行するオープンソースのプラットフ

ォームである。AiiDA 本体はスタンドアロンで利用するツ

ールであり、AiiDA コア、データベース、ワークフローエ

ンジンからなる。ユーザーは、AiiDA の Python API やプラ

グインを用いてプログラムを書く。AiiDA の CLI を介して

このプログラムを実行すると、データとコードを含む計算

グラフが自動的に抽出され、来歴としてローカルのデータ

ベースに保存される。来歴のデータモデルを図 4 に示す。

プログラムの実行はワークフローエンジンによって管理さ

れ、バッチスケジューラを介して外部の HPC を利用でき

る。再利用可能なプログラムを作成したら、プラグインと

して AiiDA プラグインレジストリに公開できる。AiiDA lab 

[27]は、Jupyter Notebook 上で AiiDA を利用できる PaaS で

ある。 

Materials Cloud [28]は、主に AiiDA の来歴を収録する公

開リポジトリである。実験が完成したら、ユーザーは来歴

をエクスポートし、関連論文などのメタデータを添えて投

稿する。すると、モデレータが来歴の内容を確認し、問題

なければ DOI が付与されて Materials Cloud Archive [29]に

掲載される。 

AiiDA は、AiiDA API を用いて書かれたプログラムによ

る計算来歴を自動的に記録する。これにより、属人性の問

題を解決する。一方で、AiiDA は依存性の問題を解決しな

い。来歴には入出力データとプラグイン名に加えて計算機

の情報（ホスト名やスケジューラのオプションなど）が記

録されるが、計算環境を再現する機能は含まれていないた

め、再現者がその計算機を利用できない場合、同一の計算

を再現できるとは限らない。 

AiiDA は永続性の問題に言及していない。 

 

図 4  AiiDA の来歴データモデル[26] 

 

format: 3
metadata:
name: Humans and Hydrology Test
identifier: '8e475f85-d7af-465f-97a1-198b9acdc4fb'
authors: 

- name: Craig Willis
orcid: https://orcid.org/0000-0002-6148-7196

category: science
description: Test of tale serialization format
illustration: https://raw.githubusercontent.com/whole-tale/.../demo-graph2.jpg
entrypoint: wt_quickstart.ipynb
public: true
data:
- source: DataONE

url: http://cn.dataone.org/cn/v2/resolve/urn:uuid:1d23e155-3ef5-47c6-9612-027c80855e8d
- source: HTTP

url: http://example.com/data.csv
files:
- path: notebooks/wt_quickstart.ipynb

url: https://cn.dataone.org/cn/v2/resolve/urn:uuid:71359f62-b260-4793-a866-418f7fa73aaa 
- path: environment/docker-environment.tar.gz

url: https://cn.dataone.org/cn/v2/resolve/urn:uuid:71359f62-b260-4793-a866-418f7fa73aaa 
environment:
name: Jupyter Notebook
url: https://github.com/whole-tale/jupyter-yt
commit: dc91deafdc959c7edcb8199171b5ac75763323e
icon: https://raw.githubusercontent.com/whole-tale/rstudio-base/master/RStudio-Ball.png
archive: environment/docker-environment.tar.gz
config:  

- command: /init
environment: CSP_HOSTS=dashboard.dev.wholetale.org,
port: 8787
targetMount: /home/rstudio/work
user: rstudio
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3.6 ReproZip 

ReproZip [30]は、コマンドラインプログラムによる実験

を完全に再現可能化するスタンドアロンなツールであり、

作成者が用いる reprozip と再現者が用いる reprounzip から

構成される。作成者が reprozip を介してコマンドを実行す

ると、reprozip はシステムコールをトレースし、読み込まれ

たデータファイル、実行可能ファイル（ライブラリ）、環境

変数、コマンドラインを取得し、再現に必要なデータをす

べて含む「バンドル」を生成する。また、Jupyter Notebook

で書かれたプログラムの依存関係を reprozip でバンドル化

することも可能である。バンドルを入手した再現者は

reprounzip を用いてバンドルを解凍し、実験を再現する。こ

のとき、作成環境と再現環境の違いに応じて、単なるディ

レクトリ、chroot 環境、コンテナ（Docker）、仮想マシン

（Vagrant）の中から適切な解凍形式を再現者が選択する。

トレースのデータモデルを図 5 に示す。 

ReproZipのようにシステムコールをトレースする方式は、

作成者が実行環境を記述する必要がないため、スキルの低

い作成者でも確実に再現可能なバンドルを作成でき、依存

性の問題を簡単に解決できる。また、実験条件が入力ファ

イルとコマンドラインで完全に表現されているならば、属

人性の問題も解決できる。 

ReproZipは永続性の問題を解決しようとするものではな

い。しかし、外部のシステムに依存しないスタンドアロン

なツールであるため、reprounzip が用いる仮想化メカニズ

ム（chroot, Docker, Vagrant）が利用できるかぎり、バンドル

化された実験は再現可能であると考えられる。 

 

図 5  ReproZip のトレースのデータモデル[31] 

 

3.7 Occam 

Occam [32]は、ソフトウェアと長期的な保存と再利用に

焦点を当てたオープンソースの PaaS である。ユーザーは、

ソースコード、ビルド環境（x86-64, Linux, gcc など）、実行

環境（x86-64, Linux, Python、依存パッケージなど）、その他

のリソース（必要となるファイル）を指定して「オブジェ

クト」を作成する。オブジェクトは必要に応じてビルドさ

れ、ビルド時に外部からダウンロードされたパッケージは

Occam 内のリポジトリにミラーされる。作成したオブジェ

クトは Occam 内の VM 上で実行できる。入出力フォーマッ

トが合致する複数のオブジェクトを連結した「ワークフロ

ー」を定義して実行することもできる。他のユーザーは、

Occam 上で既存のオブジェクトを検索、再利用できる。オ

ブジェクトがもつデータモデルを図 6 に示す。 

Occam は、バイナリやコンテナイメージを保存するので

はなく、実行環境を含むソフトウェアのソースコードとビ

ルド手順を保存し、いつでも再構築可能（rebuildable）とす

ることを重視している点が特徴的である。依存ライブラリ

等を外部リポジトリからダウンロードした場合、そのミラ

ーを内部に保存する。作成者と再現者にコンピュータシス

テムの完全な知識があることを前提として、属人性と依存

性の問題をソースコードレベルで検証・修正可能とし、そ

れをもってソフトウェアの永続性を担保しようとする野心

的なシステムと言える。 

 

図 6  Occam のオブジェクトのデータモデル[33] 

 

3.8 HubZero 

HUBzero [34]は、分野ごとの研究・教育プラットフォー

ムを構築するためのオープンソースのフレームワークであ

る。ナノテクノロジー分野向けの nanoHUB.org [35]、地理

空間情報分野向けの MyGeoHub [36]など、44 のサイトが

HUBzero を用いて構築・運営されている[37]。HUBzero の

中心的な機能は、GUI ベースのインタラクティブな解析ツ

ールを HUBzero のサーバー上で実行し、その画面を VNC

でクライアントに送り、ブラウザ上に表示する機能である。

計算量の多いボリュームレンダリングを専用のクラスタで

実行し、それをブラウザ経由で提供するアーキテクチャは、

開発が始まった 2002 年時点において先進的だった。現在

では Jupyter Notebook や RStudio も利用できる。 

HUBzeroにはデータリポジトリとツールリポジトリがあ

るが、両者を結びつける機能は特にないようである。ユー

ザーはファイルをデータリポジトリからダウンロードし、

サーバー上のホームディレクトリに SFTPや WebDAV でア

ップロードする。ツールはホームディレクトリ上のファイ

ルを読み書きできる。 

HUBzero は、プログラムとその実行環境を OpenVZ コン

テナとしてサーバー側で保守管理することで依存性の問題

を回避する。HUBzero 本体は属人性の問題を解決せず、実

CREATE TABLE processes(

id INTEGER NOT NULL PRIMARY KEY,

run_id INTEGER NOT NULL,

parent INTEGER,

timestamp INTEGER NOT NULL,

is_thread BOOLEAN NOT NULL,

exitcode INTEGER

);

CREATE TABLE opened_files(

id INTEGER NOT NULL PRIMARY KEY,

run_id INTEGER NOT NULL,

name TEXT NOT NULL,

timestamp INTEGER NOT NULL,

mode INTEGER NOT NULL,

is_directory BOOLEAN NOT NULL,

process INTEGER NOT NULL

);

CREATE TABLE executed_files(

id INTEGER NOT NULL PRIMARY KEY,

name TEXT NOT NULL,

run_id INTEGER NOT NULL,

timestamp INTEGER NOT NULL,

process INTEGER NOT NULL,

argv TEXT NOT NULL,

envp TEXT NOT NULL,

workingdir TEXT NOT NULL

);

# include
# include

Int mail(int
{
int seed;

…

# include
# include

Int mail(int
{
int seed;

…

# include
# include

Int mail(int
{
int seed;

…

# Build
Make –j1

# Install to 
make instal

# Prepare
Import os
Import sys
Import json

output_pat
input_file=

{
“type”: “si
“id”: “223
“name”: “
“descripti
“authors”

{

Source
Code

Build
Script

Run
Script

Metadata
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験の再現性をどのように担保するかは解析ツールの実装次

第である。なお、解析ツールはバックエンドに統合された

Pegasus ワークフローエンジンの機能を利用できる。 

HUBzero は永続性の問題を解決しない。なお、HUBzero

の開発チームは 2019 年、OneSciencePlace (OSP) と呼ばれ

る新たなフレームワークの開発を始めた[38]。OSP では主

に資金の観点から永続性の問題に取り組むとしている。 

3.9 Software Heritage 

Software Heritage は、すべてのオープンなソフトウェア

を将来世代に向けて収集、保存、共有するアーカイブであ

る。財団を設立し、UNESCO と協定を結び、マルチステー

クホルダーな分散ストレージインフラを構築するなど、永

続性に対する注力の度合いは他のプロジェクトと一線を画

する。 

Software Heritage は、インターネット上に公開されてい

るコードリポジトリを定期的にクロールし、コンテント（フ

ァイル内容）、ディレクトリ、リビジョン（コミット）、リ

リース（タグ）を収集する。同時に、オリジン（取得元 URL）、

プロジェクト、スナップショット（ブランチ）を来歴情報

として記録する。収集元のリストは GitHub や GitLab など

のコードリポジトリと Debian や PyPI などのパッケージリ

ポジトリを含み、順次拡充されている。収集された各オブ

ジェクトは、SHA-1 ハッシュと付加情報からなる Software 

Heritage ID (SWHID) が永続的識別子として付与され、コン

テントを葉とする Merkle DAG（ハッシュ木）構造に編成さ

れる。そして、コンテントは KVS に、それ以外の情報は

RDB に保存される。保存されたデータは API を用いて検

索、取得できる。Software Heritage のデータモデルを図 7 に

示す。 

Software Heritage は永続性の問題に特化した取り組みで

あり、研究再現性に関する属人性と依存性の問題を直接解

決するものではない。 

 

図 7  Software Heritage のデータモデル[39] 

 

4. まとめと考察 

本稿では、計算科学の実験を再現可能化する種々のプラ

ットフォームをサーベイした。各プラットフォームが持つ

データモデルを図 8 にまとめる。 

 

最後に、2 章で提示した 3 つの論点に沿って各プラット

フォームの特長を整理し、分野中立的な研究再現性プラッ

トフォームに適したアプローチを考察する。 

4.1 依存性の問題への対処 

依存性の問題を解決する方策としては、実行環境の仮想

化がほとんどのプラットフォームで採用されている。仮想

環境を再現可能とするために、Binder のように環境構成情

報（Dockerfile、パッケージリストなど）を作成者が記述す

る方式と、ReproZip のように実行トレースを自動的に記録

して所要のバイナリファイルを保存する方式がある。前者

の方式は、再構築時に外部のパッケージリポジトリを参照

することが問題となりうる。例えば、将来パッケージリポ

ジトリが廃止されたり、パッケージのアップデートによっ

て挙動が変わったりすると再現性が損なわれる。後者の方

式は、外部のリポジトリに依存せず単体で再現性を担保で

Merkle DAG

Origin

+ url: str

Snapshot

+ id: sha1

Release

+ id: sha1
+ author: str
+ name: str
+ message: str
+ timestamp: datetime

Revision

+ id: sha1
+ author: str
+ message: str
+ timestamp: datetime

Directory

+ id: sha1

Content

+ id: sha1
branches

directory entries

snapshots *

*

*

* *

* 1

branches parents parents

 

図 8  各システムのデータモデルの要約 

要素 概要

(a) code files jupyter notebook形式ファイル

B
in

d
er

dependency file
環境構築に必要なライブラリの依存関係を記述す
るrequirements.txt, install.R, runtime.txtなど

(b) metadata 概要、著者などのメタデータ

C
o

d
e 

O
ce

an environment カプセルの計算環境を再構築するためのDockerfile

code 作成したソースコード

data データ

(c) format Taleのフォーマットのバージョン

W
h

o
le

 T
al

e metadata タイトルや著者などの9種類からなるメタデータ

data データを取得するURLを含むメタデータ

files
コードや環境変数などのファイルを取得するURL
を含むメタデータ

environment
実行環境を構築するために必要な情報のメタデー
タ

(d) process pidと紐づいたデータ解析中の全てのプロセス情報

R
ep

ro
Zi

p

opend_files プロセスによって開かれたファイルの情報

executed_files プロセスによるファイルの実行に関する情報

(e) Source Code ソースコード

O
cc

am

Build Script ビルドを実行するためのファイル

Run Script 再現を実行するためのファイル

Metadata

タイトル、概要、著者などのメタデータ。ビルド
や実行に関する依存関係、インストール、実行方
法などの情報も含む

(f) Workflow Node

作成者、ラベル、概要、実行環境、他のノードと
のリンク情報などのメタデータ。ワークフロープ
ロセスの実行

A
iiD

A

Calculation Node 上記メタデータと、計算プロセスの実行

Data
上記メタデータと、計算パラメタや結果も含む
データ

(g) Workspace 意味のあるObject群とその関係の集合

K
B

as
e

Object
名前や利用者などのメタデータに加えて、Version
やRelationに関する情報を包含したもの

Version あるObjectの同一Workspace内での変更履歴

Relation
Object間の関係のDependency reference, Provenance 
reference, Copied fromによる表現

(h) Origin URL

So
ft

w
ar

e
H

er
it

ag
e

Snapshot 開発プロジェクト全体のスナップショット

Release ソフトウェアの各リリース情報

Revision ソフトウェアの各コミット情報

Directory
各Revisionに対応するソースコードのディレクト
リ情報とそれに関するメタデータ

Content 各Revisionに対応するソースコードファイル
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きる反面、再現された仮想環境には最小限のバイナリしか

含まれておらず、再利用性に乏しい。したがって、査読者

が実験結果を検証する目的には適しているとしても、再現

者が発展的な研究を始めるためにプログラムを改変する目

的には適さない。 

我々が目指す研究再現性プラットフォームは分野の垣

根を超えた発展的な研究の促進を意図していることから、

再現された実行環境を容易に再利用できるパッケージリス

ト方式が適していると考える。パッケージリストのデータ

モデルとしては、Binder のようにパッケージ管理システム

の規格をそのまま利用する設計と、RO-Crate [40]のような

標準規格に依拠する設計が考えられる。 

4.2 属人性の問題への対処 

属人性の問題を解決する方策としては、データ来歴やコ

マンド履歴を自動的に記録する方式が存在する。ワークフ

ローエンジンの利用も解決策のひとつと言える。AiiDA の

ようにデータ来歴とワークフローの実行履歴を自動的に記

録するプラットフォームを使えばヒューマンエラーを完全

に排除でき、属人性の観点からは最も望ましい。サーベイ

で取り上げた KBase と AiiDA のほかにも、生物学分野で使

われる ISA tools [41]や遺伝学分野で使われる GenePattern 

[42]のように、分野ごとの特性に応じた実験再現性のため

の来歴データモデルが存在する。来歴データモデルの標準

規格として PROV [43]が存在する。 

分野中立的な研究再現性プラットフォームを新たに設

計するならば、すでに確立したワークフローを持つ大規模

な研究分野を対象とするよりも、まだ属人的な作業に依存

している中小規模の研究分野を対象とする方が、データ中

心科学の方法論を普及させるのに効果的である。手作業に

慣れた研究者に最初に普及させる方式としては、データ解

析の自動化によってヒューマンエラーを排除する方式より

も、研究者の注意力をある程度信用する文芸的コンピュー

ティング方式が適していると考える。なかでも、Jupyter 

Notebook 形式がオープンなデータモデルとして最も汎用

的で発展性があると考えられる。 

4.3 永続性の問題への対処 

永続性の問題を解決する方策としては、プログラムと実

行環境の実体を（外部リポジトリを参照するのではなく）

当該システム内部にアーカイブする方式が有望である。こ

のとき、ReproZip のように実行可能バイナリをアーカイブ

する方法では、再現された実行環境の再利用性に乏しく、

また、ハードウェアへの依存性の問題が残る。新たなハー

ドウェア・アーキテクチャが次々に出現するなかで、作成

から再現まで 10 年以上のタイムラグを想定して可搬性と

再利用性を担保するには、プログラムと実行環境をソース

コードの形でアーカイブする方式が望ましい。ソースコー

ドが残っていれば全文検索が可能であり、アーキテクチャ

の移行に再ビルドで対処でき、古いプログラムのバグを修

正して再利用することも可能である。仮にビルド環境が失

われたとしても、少なくとも人間が読んで理解することが

できる。Software Heritage と Occam がソースコードの保存

に注力しているのはこのような理由による。バイナリでは

なくソースコードを保存する方針は、10 年保存を原則とす

る研究データよりも長期間にわたってプログラムが実行可

能であり続けるために必要であり、また、オープンサイエ

ンスに関するブダペスト宣言[44]の趣旨にも合致する。 

ソースコードを保存するためのデータモデルとしては、

Software Heritage が開発した Merkle DAG 方式が優れてい

ると考える。NII RDC として永続性の問題に対処しようと

するならば、Software Heritage のミラーを保持することが

最も効果的な方策と考えられる。ソースコードの保存にと

どまらず、より包括的な観点から永続性を担保するには、

古いハードウェアを保存する活動[45][46]を研究再現性の

一環として支援することも必要であろう。 

永続性の問題を複雑にする要因として知的財産権の問

題がある。オープンデータとオープンソースソフトウェア

だけを用いた研究であれば誰でも問題なく再現できるが、

非公開のデータやプロプライエタリなソフトウェアに依存

する研究成果を再現するには、原則として、再現者がそれ

らの利用権を得る必要がある。しかし、作成から再現まで

数十年のタイムラグがある場合、データの所有者が消滅し

たりソフトウェアが入手不能になったりして、研究成果を

合法的に再現できなくなることが容易に想像できる。これ

らは技術的というより法的な問題であり、研究再現性に関

する先行研究においても有効な解決策が見いだされていな

いようである。なお、非公開のデータに関しては、秘密計

算技術を用いて元のデータを秘匿化したまま研究成果を再

現するアプローチも検討に値する。 

4.4 運用時の問題への対処 

以上、本稿では汎用的なデータ解析サービスが持つべき

データモデルについて述べたが、運用時にはデータモデル

のみならずユーザーへのサポートや運用体制などの問題へ

の対処も必要である。本稿では、属人性の問題への対処と

して研究者の注意力をある程度信用する方式が適している

と考えるが、それには研究者自身が研究プロトコルを確立

し、再現可能化のノウハウを蓄積できるような支援が必要

となる。例えば、研究者間で分野に特化した Notebook を

テンプレートとして蓄積・共有する取り組みや、大学や研

究所による研修を実施するための支援機能などを検討する

必要があるだろう。 
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