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UN NOU METODE PERMET GARANTIR LA REPRODUCTIBILITAT
EN EXPERIMENTS COMPUTACIONALS

¢ Cientifics del Centre de Regulaci6 Genomica (CRG), han desenvolupat un
sistema de gesti6 de fluxos de treball que evita els problemes de
reproductibilitat en analitzar grans bases de dades gendémiques per ordinador.

o Nextflow contribueix a la instauracio de bones practiques cientifiques i ofereix
un important marc per aquells projectes d'investigacié que requereixen
I'analisi de grans conjunts de dades per prendre decisions, per exemple, en la
medicina de precisié.

La reproductibilitat en la investigacid és crucial per poder avancar en ciéncia.
Lamentablement, i d'acord amb estudis i enquestes recents*, hi ha un increment en el
nombre d'experiments que no es poden reproduir i la reproductibilitat en investigacio ja és
un dels principals reptes que cientifics, institucions, ens financadors i editorials cientifiques
han d'abordar per assegurar la credibilitat i el progrés de la ciéncia.

Per comprendre les dades genomiques, els cientifics depenen cada vegada més d'una
combinacié de programes informatics anomenats pipelines. Aquests pipelines processen les
dades, les analitzen i donen lloc a resultats com, per exemple, el risc de patir una malaltia
genética. Malauradament els resultats d'aquests pipelines no sén sempre reproduibles i, en
I'era de la medicina de precisid, aquesta reproductibilitat limitada pot tenir implicacions
importants per a la nostra salut.

Ara, un equip d'investigadors al Centre de Regulacié Gendmica (CRG) a Barcelona, liderats
per Cedric Notredame, han desenvolupat un sistema de gestié de fluxos de treball que
assegura la reproductibilitat en els experiments computacionals. El sistema, anomenat
Nextflow, es descriu en I'Ultim namero de la revista Nature Biotechnology. "Hi ha diminutes
variacions entre plataformes computacionals que poden induir inestabilitat numérica, el qué
dona lloc a la irreproductibilitat dels experiments computacionals. Nextflow permet que els
cientifics evitin aquestes variacions i contribueix a establir bones practiques cientifiques en
experiments per ordinador”, explica Cedric Notredame, autor principal del treball.

"Una petita variacié pot no semblar un problema quan s'estan utilitzant una quantitat enorme
de dades genomiques per a un projecte d'investigacio, perod fins i tot les variacions més
petites poden ser crucials si pretenem utilitzar els resultats de la nostra analisi per prendre
decisions, per exemple, médiques ", afegeix Paolo Di Tommaso, primer autor del treball. "La
irreproductibilitat sera una questié fonamental per a la medicina de precisid", conclou.

Contenir la irreproductibilitat

La principal rad per la qual existeix irreproductibilitat en experiments computacionals és la
complexitat dels ordinadors moderns. Amb la gran quantitat d'arxius i programes que
contenen, els ordinadors s6n com maquines fetes de milers de milions de parts en
moviment. Fins i tot en utilitzar exactament el mateix pipeline i les mateixes dades, hi ha
petites variacions entre ordinadors que poden donar lloc a irreproductibilitat.

La solucié a aquest problema passa per proporcionar no només les dades i el programari
sind també tot I'ambient pre-configurat per a la seva execucio, gracies als contenidors de
programari, una tecnologia de virtualitzaci6 de nova generaci6é. L'equip del CRG ha
implementat Nextflow com a eina que permet gestionar els fluxos de treball computacional
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utilitzant aquest tipus de contenidors. "Es com si congeléssim I'experiment, aixi tot aquell
que vulgui reproduir-lo, podria fer-ho exactament de la mateixa manera i en les mateixes
condicions, sense haver de re-introduir manualment cap configuracié complexa. Treballar
d'aquesta manera garanteix que un mateix conjunt de dades donara lloc als mateixos
resultats independentment d'on s'analitzin", expliquen els autors.

Nextflow permet integrar els recursos més sofisticats per assegurar la reproductibilitat com
ara: Zenodo per a les dades, Github i Docker per al programari i la computacié en el nuvol.
Aquest treball suposa un punt d'inflexié en la reproductibilitat d'experiments computacionals
i un impuls per a les bones practiques en I'analisi de grans conjunts de dades. El CRG esta
compromés amb ajudar a promoure aquest aspecte clau de la biologia moderna posant
aquest nou recurs a disposicié de la recerca i també de la produccié clinica i comercial.
També ha organitzat un seguit de tallers i cursos dedicats a I''s de Nextflow adrecats a la
comunitat cientifica.
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