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Barcelona, 25 de abril de 2017

UN NUEVO METODO PERMITE GARANTIZAR LA
REPRODUCIBILIDAD EN EXPERIMENTOS COMPUTACIONALES

e Cientificos del Centro de Regulacion Genémica (CRG) en Barcelona, han
desarrollado un sistema de gestion de flujos de trabajo que evita los
problemas de reproducibilidad al analizar grandes bases de datos gendémicas
por ordenador.

e Nextflow contribuye a la adopciéon de buenas practicas cientificas y ofrece un
importante marco para aquellos proyectos de investigacion que requieren el
analisis de grandes conjuntos de datos para tomar decisiones, por ejemplo, en
la medicina de precision.

La reproducibilidad en la investigacion es crucial para poder avanzar en ciencia.
Lamentablemente, y de acuerdo con estudios y encuestas recientes®, el numero de
experimentos que no se pueden reproducir va incrementando y la reproducibilidad en
investigacion ya es uno de los principales retos que cientificos, instituciones, entes
financiadores y editoriales deben abordar para asegurar la credibilidad y el avance de la
ciencia.

Para comprender los datos gendmicos, los cientificos dependen cada vez mas de una
combinacién de programas informaticos llamados pipelines. Estos pipelines procesan los
datos, los analizan y dan lugar a resultados como, por ejemplo, el riesgo de padecer una
enfermedad genética. Desafortunadamente los resultados de estos pipelines no son
siempre reproducibles y, en la era de la medicina de precision, esta reproducibilidad limitada
puede tener implicaciones importantes para nuestra salud.

Ahora, un equipo de investigadores en el Centro de Regulacion Gendmica (CRG) en
Barcelona, liderados por Cedric Notredame, han desarrollado un sistema de gestién de
flujos de trabajo que asegura la reproducibilidad en los experimentos computacionales. El
sistema, llamado Nextflow, se describe en el ultimo numero de la revista Nature
Biotechnology. “Existen diminutas variaciones entre plataformas computacionales que
pueden inducir inestabilidad numérica, lo que da lugar a la irreproducibilidad de los
experimentos computacionales. Nextflow permite que los cientificos eviten estas variaciones
y contribuye a establecer buenas practicas cientificas en experimentos por ordenador”,
explica Cedric Notredame, autor principal del trabajo.

“Una pequefa variacion puede que no parezca un problema cuando se esta utilizando una
cantidad enorme de datos gendmicos para un proyecto de investigacion, pero incluso las
variaciones mas pequefias pueden ser cruciales si pretendemos utilizar los resultados de
nuestro analisis para tomar decisiones, por ejemplo, médicas”, ahade Paolo Di Tommaso,
primer autor del trabajo. “La irreproducibilidad sera una cuestién fundamental para la
medicina de precision” concluye.

Conteniendo la irreproducibilidad

La principal razon por la que existe irreproducibilidad en experimentos computacionales es
la complejidad de los ordenadores modernos. Con la gran cantidad de archivos y programas
gue contienen, los ordenadores son como maquinas hechas de miles de millones de partes
en movimiento. Incluso al utilizar exactamente el mismo pipeline y los mismos datos, existen
pequefias variaciones entre ordenadores que pueden dar lugar a irreproducibilidad de los
resultados.



| LRG®

Centre
for Genomic
Regulation

La solucién a este problema pasa por proporcionar no sélo los datos y el software sino
también todo el ambiente pre-configurado para su ejecucién, gracias los contenedores de
software, a una tecnologia de virtualizacién de nueva generacion. El equipo del CRG ha
implementado Nextflow como herramienta que permite gestionar el flujo de trabajo
computacional utilizando este tipo de contenedores. “Es como si congelaramos el
experimento, asi todo aquel que quiera reproducirlo, podria hacerlo exactamente de la
misma manera y en las mismas condiciones, sin tener que re-introducir manualmente
ninguna configuraciéon compleja. Trabajar de este modo garantiza que un mismo conjunto
de datos dara lugar a los mismos resultados independientemente de dénde se analicen”,
explican los autores.

En el articulo que acaba de publicar Nature Biotechnology, los autores muestran como
Nextflow permite integrar los recursos mas sofisticados para asegurar la reproducibilidad
como, Zenodo para los datos, Github y Docker para el software y la computacion en la
nube. Este trabajo supone un punto de inflexion en la reproducibilidad de experimentos
computacionales y un impulso para las buenas practicas en el analisis de grandes conjuntos
de datos. EI CRG esta comprometido con ayudar a promover este aspecto clave de la
biologia moderna entre la comunidad cientifica poniendo este nuevo recurso a disposicion
de la investigacion académica pero también de produccién clinica y comercial. También ha
organizado una serie de talleres y cursos dedicados al uso de Nextflow.
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