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概要

◼計算機システムにおける研究データの管理の話

◼研究活動において再現性を担保することが求められています。

◼計算機実験の再現には、結果データを出力したプログラムやその入力データなど

を記述した「来歴」が重要な役割を担います。

◼本講演では計算機システムで生み出されるデータの来歴を自動的に記録する仕組

みと、その再現性への貢献などのユースケースを紹介します。
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背景

◼研究の再現性（reproducibility）へ要請

• 狙い：研究公正の実現、データ利活用促進による研究の迅速化

• 「オープンサイエンス」の文脈でも再現性に言及：

研究の過程と成果を公開し、再現性の担保、活用を促進させる

https://www8.cao.go.jp/cstp/kokusaiteki/g7_2023/2023.html
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再現性とは

◼研究を再現するために何が必要か：「なにからどのように作られたか?」

• 材料、手順

◼ここからは研究のうち計算機実験について考える

• 計算機実験：計算機上でプログラムを実行してデータを処理する。シミュレーション、データ解析

など

• 材料=入力データ、パラメータ、プログラム

• 手順=プログラムの実行方法

program1

file1

file2

program2

材料=入力データ、パラメータ、プログラム

手順=プログラムの実行方法

progam1 –o file2 –param1 file1

研究データそのものだけの管理ではたりない
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再現性と来歴

◼来歴：データが生み出される過程（由来）を示す情報

• 「このデータはどのように作られたか?」

◼役目

• 再現性の担保（研究公正の証明のひとつとして）：

データを再生成するための情報を提供する
• 査読者など第三者が手順を検証する

• 第三者がデータの信頼性の判断に使用する

• 研究者本人が意図しないデータの取り違えを防ぐ

• データ検索の手がかり（活用の促進）：

あるデータからの関係性（入力、出力、…）でデータを検索する

Example of Data Provenance

Program

Data
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HPCシステムと来歴

◼HPCシステムは学内外の幅広い分野の研究者に計算資源を提供している、研究の

基盤である

◼計算資源だけでなく、より広い意味で研究を支えていく必要があるはず

◼計算機実験の再現性を高めるために自動的に来歴を記録、提供できないか?
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問題と課題

◼問題

• HPCシステムで生み出されるデータの来歴を、研究者の負担を小さくしながら記録する手法が確立

していない
• 手作業で記録するのは手間がかかりすぎる

• 来歴を記録することができるワークフローシステムの導入の導入は、既存のアプリケーションや実行環境に改修が必要

• アプリケーションプログラムやその実行環境は脈々と受け継がれたもので改修は困難であること状況がありうる

• その他にも特定の環境に依存していて改修が困難であったり、新たに依存することに抵抗がある場合がありうる

◼課題

• 次の要件を満たす来歴記録手法の実現
• HPCシステムでの実験を再現可能な情報を含む

• 自動：利用者の手を煩わせない

• 透過的：既存のアプリや実行環境の修正要求を最小にする

• 低負荷：アプリの性能への影響を最小化する
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HPCの特性

◼普通の計算機とは使い方に違いがある：

• ①並列プログラム：複数の計算ノードで処理を分散して実行する

• ②ワークロードマネージャー（ジョブスケジューラ）の存在：バッチスクリプト（ジョブスクリプ

ト）としてプログラムの実行手順を書き、ワークロードマネージャーに実行を依頼し、スケジュー

ルされるのを待つ

◼これらの特性から来歴にも以下の工夫が必要

• ①複数のノードで動作する並列プログラムに対して、実行したのがひとつのプログラムであれば来

歴でもひとつにまとめて表現する必要がある。

• ②プログラムの実行に対して、そのプログラムを実行したバッチスクリプトを紐づけて記録する必

要がある

out-b.txt

job.sh

b.out

②バッチスクリプト
（プログラムを再実
行するために必要）

out-b.txtb.out

b.out

node1

node2

①複数のノードでひ
とつのプログラムを

並列実行
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提案

◼実験データの再現に利用可能な来歴を自動的、透過的に記録、構築するHPC向け

フレームワーク

• 自動 & 透過的 & 低負荷：Linuxカーネルのトレース機能（eBPF）を活用し、アプリ&システム環

境の改変なく情報収集

• 収集した情報にジョブなどHPC特有の情報なども組み合わせ、構成を工夫することで、データの再

現に必要な来歴を構築
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提案：システム構成

◼クラスタを構成するノードのOSカーネルで、アプリのシステムコールの呼び出し

を捕捉

• どのアプリがどのファイルを読み書きしたか、ファイルのメタデータを採取

• 実装にはeBPF（Linuxカーネルが提供するプラグイン機構）を使用

◼ワークロードマネージャーからジョブに関する情報を採取

◼これらの情報を統合、加工して来歴を構築（次ページ）

Tracer

ワークロードマネージャー

Aggregator

カーネル

プログラム

ファイル ファイル

Read Write

Tracer

来歴

実行
ジョブスクリプト

利用者
（研究者） 情報収集

計算ノード
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提案：来歴の構築

◼OSレベルでの情報採取は（アプリの変更を要しないのはメリットであるが）低レ

ベルであり、ユーザー目線では情報が不足

◼再現に必要な情報

• ソースファイルとそこからビルドしたバイナリの実行

の紐づけ

• ジョブとジョブスクリプトの紐づけ

◼情報を統合、加工するための手法を考案

プログラムのビルド
プログラムの実行

node0

main.c gcc a.out

out-b.txt

job.sh

a.out

b.out

sbatch

a.out b.out

node1

node2

プログラム

ファイル

ファイルの読み出し

ファイルの書き込み
このファイルを生
成するジョブは?

このプログラムのソースは?
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評価

◼一般的なアプリ（NAS Parallel BenchmarkのBTIO）を用い、評価を実施

• 本手法で構築した来歴が、ファイルを再現するのに必要な情報を提供できていることを確認

• 情報採取をすることによるアプリケーションの性能への影響は+2.1%程度であることを確認

0 20 40 60

トレースあり

トレースなし

実行時間（秒）

アプリの実行時間への影響
main.c gcc a.out

out-b.txt

job.sh

a.out

b.out

Job ID=42 Exec

このファイルを生
成するジョブは?

このプログラム
のソースは?

node0

main.c

gcc

a.out

out-b.txt

job.sh

a.out

b.out

sbatch

a.out b.out

node1

node2

従来手法
提案手法
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デモ（約1分）

◼いつもどおりプログラムを実行すれば

来歴が構築される

デモ動画：https://onenec.box.com/s/zqlcdt9hu7zp7jybmpwcu2zdq48rsq8g

$ ./sim1 param1.conf ¥

< input.data > output1.data

$ ./exp2 param2.conf ¥

< input1.data > output.data

https://onenec.box.com/s/zqlcdt9hu7zp7jybmpwcu2zdq48rsq8g
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来歴の活用シーン
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再現性への貢献

◼再現性に関連するユースケース：

1. 保全すべきデータの特定

2. 実験の再実行に必要な情報の提供

3. 実験条件の確認
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再現性への貢献1：保全すべきデータの特定

◼保全の対象とすべき研究データ（とプログラム）を特定する。

◼研究段階ではプログラムやパラメータを変更しながら実験の繰り返すことにより、

同じようなファイルが大量に存在する状況が起こりうる。

◼来歴により、最終的に使用するファイルがどのプログラムや入力データなどに基

づくものかが特定できる。

◼データ保全のための作業を軽減する。

プログラムv2

結果

結果2

結果最終

結果最終2

結果最終1-2

プログラムv1
入力

パラメータv1

パラメータv2

入力2

論文化

このデータは
どの版のプログラムと
入力から得られたのか?
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再現性への貢献1：保全すべきデータの特定

◼保全の対象とすべき研究データ（とプログラム）を特定する。

◼研究段階ではプログラムやパラメータを変更しながら実験の繰り返すことにより、

同じようなファイルが大量に存在する状況が起こりうる。

◼来歴により、最終的に使用するファイルがどのプログラムや入力データなどに基

づくものかが特定できる。

◼データ保全のための作業を軽減する。

プログラムv2

結果

結果2

結果最終

結果最終2

結果最終1-2

プログラムv1
入力

パラメータv1

パラメータv2

入力2

論文化

これらのファイルを
保全すればよい
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再現性への貢献2：実験の再実行に必要な情報の提供

◼実験を再現するための手順を明らかにする。

◼実験を再現するためには、（使用したファイルとプログラムに加え）プログラム

をどのように実行するかの情報が必要。具体的には：

• プログラムの実行順序（複数ある場合）

• プログラムに与えたコマンドラインオプション

• プログラムを実行するためのジョブスクリプト

どのように動かすと
結果が得られる?prog-a

file-b file-a

prog-b

file2 file-b

HPCシステム

プログラムの実行には
ジョブスクリプトが

必要
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再現性への貢献2：実験の再実行に必要な情報の提供

◼実験を再現するための手順を明らかにする。

◼実験を再現するためには、（使用したファイルとプログラムに加え）プログラム

をどのように実行するかの情報が必要。具体的には：

• プログラムの実行順序（複数ある場合）

• プログラムに与えたコマンドラインオプション

• プログラムを実行するためのジョブスクリプト（HPCシステム）

実行順序、手順が判明。
このジョブスクリプトを投入すれば

実行できる

prog-a

file-b file-a

prog-b

file2 file-b

prog-b –o file-b ¥
–param1 file2

prog-a –o file-a ¥
–param2 file-b

HPCシステム

ジョブスクリプト

実行順1実行順2
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再現性への貢献3：実験条件の確認

◼実験に使われたパラメータなどの実験条件を特定する。

◼（特に自作プログラムでは）パラメータなど実験条件がソースコードにハード

コードされていることがある。

◼結果を出力したプログラムのソースコードの版を特定する必要がある。

prog-b

file2 file-b

パラメータはどう
なっている?

ソースコード
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再現性への貢献3：実験条件の確認

◼実験に使われたパラメータなどの実験条件を特定する。

◼（特に自作プログラムでは）パラメータなど実験条件がソースコードにハード

コードされていることがある。

◼結果を出力したプログラムのソースコードの版を特定する必要がある。

prog-b

file2 file-b

パラメータを記述している
ソースコードを特定float param1 = 45.6;

...

param.h
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その他のユースケース

◼来歴は研究データの活用の促進し、研究の効率性、技術発展に貢献できる。

◼データ活用の効果：

• 同じ（ような）データを研究者ごとに収集する必要がなくなる。

• あるデータを複数の研究者が多角的に分析することが可能になる。

◼ユースケース：

1. データの利用状況の追跡

2. データを基点とした研究の体系化
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その他のユースケース1：データの利用状況の追跡

◼データとその派生データがどこで利用されているかを確認する。

◼機微なデータも安心して共有できる環境を実現し、データの活用を促進する。

◼具体例：

• 期限到来後削除が必要など、後日派生データを含め対応が必要な個人情報など機

微なデータの利用状況の追跡をする
（ただし、追跡が行き届くストレージ、実行環境からデータが持ち出せないようになっていることが前提）。

機微データ 加工（Aさん） 派生データ1 派生データ2

データの持ち出しが制限されたストレージ・実行環境

データがどこで使われて
いるかが追跡可能。
利用期日到来後の一括削
除などの対応を容易に。

加工（Cさん）

加工（Bさん）
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その他のユースケース2：データを基点とした研究の体系化

◼データの利用状況をもとに先行研究を整理することを可能にする。

◼新たな視点からのデータの活用、研究を促進する。

◼具体例：
• 同じデータを活用している研究をまとめる

• 同じデータ、プログラムでパラメータだけ変えて実験を行う

• 論文だけでなくデータがどれだけ使われているかを可視化し、データ公開のインセンティブにする

• 前提としてデータの引用回数が評価される環境が必要

データ
研究

（論文）

影響力のある元データ
公開者への高評価

新規パラメータでの評価と
知見の発見

100

データ視点での研究の
グルーピング
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今後の課題

◼再現環境のパッケージング、再実行
• 再現に必要な情報を記録するだけでなく、配布/保全用にワンクリックでパッケージング、さらに再実

行

◼外部機器との連携
• 研究はHPCシステムの中だけで行われているのではない
• 各種計測機器や計算機システムを跨いで、データの発生から追跡できるべき

◼データ公開用リポジトリとの連携
• 学内、研究分野ごとに整備されたリポジトリのデータの引用、リポジトリへの公開を容易にできるよう

に連携

◼来歴の内容を証明
• 電子署名などを用い、来歴の内容を計算機システム管理者が証明。
• あるデータが特定の計算機システムにより記載された通りの手順で生成されたものであることを明らか

にする
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今後の課題（2）

◼HPCシステムを普通に使うだけで、来歴（とその他のメタデータも）が自動的に

記録される。ワンクリックで研究データと共に公開リポジトリに連携
• メタデータ：作成日、作成者などのデータに対するデータ。写真であれば絞り、シャッタースピード、撮影場所なども

• 来歴はシステム管理者が内容を保証→データとそれに紐づく研究の信頼性の向上

• データを探しやすく、活用されやすくする→オープンサイエンスを推進

利用者
（研究者）

フロントエンド

ストレージ

研究データ + 来歴

研究データ
公開リポジトリ

HPCシステム

来歴構築システム

来歴ジョブ実行

公開申請

データ参照者
（査読者など）

署名済み来歴付きの
研究データ

システム管理者

署名

管理

データ

システム利用（計算、データ生成）の流れ

データ公開の流れ
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まとめ
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まとめ

◼研究活動における再現性への要求の高まりに対し、計算機システムによって生成

されるデータを対象に、来歴を自動的に記録する仕組みを紹介

◼再現への貢献：

• 保全すべきデータの特定

• 実験の再実行に必要な情報の提供

• 実験条件の確認

◼再現以外に研究の効率性、技術発展に貢献する2つのユースケースを紹介：

• データの利用状況の追跡

• データを基点とした研究の体系化
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