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L’acquisition des données et 
l’obsolescence des logiciels!

Un dispositif expérimental :
⚫ Nombreux instruments
⚫ Plusieurs réglages

=> Je développe une interface de 
contrôle pour mon besoin

Mais :
⚫ Prend du temps
⚫ Ajout de hardware !
⚫ Obsolète !

Besoin d’une solution modulaire,  
pérenne et communautaire 

« Je veux mesurer des données en 
fonction de paramètres variables…

...et contrôlable »
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Construction modulaire ET spécifique

Tableau de bord :
• 1 setup = 1 Configuration
• 1 instrument = 1 module 

de contrôle générique
• Complètement modulable

Extensions spécifiques:
⚫ Scan
⚫ Logger
⚫ Optimisation
⚫ …

Outils pour extensions à la 
demande

Système de plugins :
• Ajout d’instruments
• Ajout de fonctionnalités
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Naissance et animation d’une 
communauté

Première publication publique du code en 2018 :
• Adoption progressive
• Formations successives et tutos vidéo
• Journées thématiques
→ Création d’une communauté (90 formés, mailing liste 180 pers.)
Public : chercheurs et ingénieurs

90 

formés

0 

~180 

Utilisateurs

0 

~15

Développeurs

0 

⚫ The use of PyMoDAQ has really accelerated our 
experimental development [...] 100% reliable

⚫ […] The updates of the modules, the training 
sessions […] also reflects the vitality of the 
community

Source: https://pypistats.org/packages/pymodaq

Septembre 2024 Octobre 2024
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PyMoDAQ pour l’orchestration : 
Dashboard et DaqScan
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PyMoDAQ pour l’optimisation : PID
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PyMoDAQ pour l’optimisation : 
Algorithme Bayesien

Concept de « Black Box » :
⚫ Plusieurs potentiels inputs...
⚫ ...donne une valeur «signal»
⚫ L’évaluation à un « coût »

=> Quelle stratégie pour optimiser le signal ? 
• Grid/Random sampling ?
• Bayesian Optimisation

Bayesian Optimisation :
⚫ Distribution de fonctions potentielles
⚫ Probabilités sur ces fonctions...
⚫ ...renseigne sur un bon optimum

Avantages : 
Algo intelligent qui apprend seul

https://medium.com/@okanyenigun
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PyMoDAQ pour l’optimisation : 
Algorithme Bayesien
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PyMoDAQ right now! 
Version 5 !
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Le futur de PyMoDAQ

PyMoDAQ : Lauréat du programme OPEN 2024
• Financement d’un ingénieur CDD pour l’édition du code
• Soutien à l’organisation des Journées PyMoDAQ
• 6 Lauréats
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Produire des données reproductibles?

https://www.displayr.com/replicable-research-care/
NASEM Report: Reproducibility and Replicability in Science (2019). https://doi.org/10.17226/25303 
Report on Reproducibility in Condensed Matter Physics https://arxiv.org/abs/2501.18631

Reproducibility is “obtaining consistent results using
the same input data; computational steps, methods,
and code; and conditions of analysis.”.

Replicability is “obtaining consistent results across
studies aimed at answering the same scientific
question, each of which has obtained its own data”

For a given paper, reproducibility may be
understood as “the ability to re-create all of the
figures and numbers [...] from the code and data
provided by the authors”

For a given paper, replicability is then “the ability to 
re-perform the experiments and computational 
analyses. . . and arrive at consistent results
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Les notions de reproductibilité et de réplicabilité

Disponibilité des données de bases: données brutes, code informatique, échantillons, …

Disponibilité des méta-données: conditions expérimentales, paramètre des instruments 
(même ceux qu’on ne varie pas), protocoles, …

Conditions nécessaires:

Problématiques:

Faux positifs, Faux négatifs…
Fabrication des échantillons… sujet de recherche en lui-même
Données statistiques? Echantillons uniques, dispositifs expérimentaux uniques…
Absence de standardisation des techniques expérimentales et des données

https://www.displayr.com/replicable-research-care/
NASEM Report: Reproducibility and Replicability in Science (2019). https://doi.org/10.17226/25303 
Report on Reproducibility in Condensed Matter Physics https://arxiv.org/abs/2501.18631
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Qu’est ce qui entrave la reproductibilité?

• Motivation de faire qqch de nouveau
• Nouveaux résultats plus faciles à publier
• Evaluations, financement et carrière: We Want Ground Breaking Research !!!

but will not bother…

Ce qui conduit à une recherche non réplicable voire même non reproductible 
(même pour vous dans vos labo genre après 6 mois…) :
• Données brutes non disponibles ou non-accessibles ou non-lisibles
• Protocoles expérimentaux mal/peu décrits
• Logiciel d’analyse non-disponible ou obsolète
• Données publiques partielles
• Erreurs d’interprétation
• …

https://www.displayr.com/replicable-research-care/
NASEM Report: Reproducibility and Replicability in Science (2019). https://doi.org/10.17226/25303 
Report on Reproducibility in Condensed Matter Physics https://arxiv.org/abs/2501.18631
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Quoi faire et qui faire?

NASEM Report: Reproducibility and Replicability in Science (2019). https://doi.org/10.17226/25303 

Report on Reproducibility in Condensed Matter Physics https://arxiv.org/abs/2501.18631

Recommandations à l’échelle:
• du chercheur
• des éditeurs et des journaux
• de l’université et organismes de recherche
• du gouvernement et des agences de financement



15
Données FAIR: c’est quoi, 
pourquoi et comment?

FAIR :
• Findable

◆ Recherche rapide : thématique, mots clés
◆ Identifiant unique

• Accessible
◆ Accès simple
◆ Contrôle d’accès
◆ Utilisation de standards : identification...

• Interoperable
◆ Format standardisé
◆ Compatibilité avec plusieurs logiciels

⚫ Reusable (Reproducible?!)
◆ Bien documentée
◆ Définition des méthodes (théorie/expérience)
◆ Licence d’utilisation

Entrepôt de 
données :

Quoi ? 
Comment ?

Logiciels?
Outils?

Reproducible
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Standardisation: problématiques

Des données FAIR, c’est :
⚫ Des ressources
⚫ Une technique expérimentale
⚫ Des données standardisées

Schéma/Catégories pour ressources :
⚫ Lasers, spectros, microscopes, …
⚫ Eléments obligatoires et facultatifs
⚫ Ex : laser :

◆ longueur d’onde
◆ continu/pulsé
◆ ...

Schéma/Catégories pour « expériences » ou « analyses »:
⚫ Technique/thématique expérimentale : spectroscopie, 

EELS, RAMAN, …
⚫ Instruments utilisés : laser, spectro, réglages…
⚫ Eléments obligatoire et facultatif
⚫ Ex : Spectroscopie Raman :

◆ Laser
◆ Spectro

?
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Standardisation: protocoles et data

The NeXus-FAIRmat proposal is an interdisciplinary data science activity
initiated by scientists of the condensed-matter physics community which strives
to develop community-maintained open file and data formats for describing
specific experimental techniques, their numerical data and metadata, and
strategies how to exchange these pieces of information.

https://fairmat-nfdi.github.io/nexus_definitions/

https://www.nexusformat.org/

Comment étendre ce travail 
pour/par la communauté?

Nexus standard definition

Schéma/Catégories/Structure 
pour « expériences »,  

« analyses » et données

?
Reproducible
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PyMoDAQ: déjà interopérable et réutilisable?

HDF5 : Hierarchical Data Format
⚫ Extensible
⚫ Interopérable
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Contenu d’un HDF5 made in PyMoDAQ

• Mais stockage local… : pas trouvable
• Des métadonnées instruments mais variables…

?
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Solution possible : NOMAD

Gestion, dépôt et partage des 
données
⚫ Principes FAIR
⚫ Focus sur la science des matériaux
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Entrepôt possible : NOMAD

NOMAD
⚫ Base de donnée
⚫ Dépôts : DOI
⚫ Plugin pour reconnaître les formats de fichier
⚫ OASIS : serveur local
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NOMAD : exemple simple de structuration 
des données et métadonnées

Des données FAIR :
• Un auteur
⚫ Reconnaissance d’un instrument 

(éventuel lien)
⚫ Normalisation des données :

◆ Deux channels (type Waveform)
◆ Un axe temporel
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Un autre outil essentiel: le cahier de labo

Des données FAIR, c’est :
⚫ Une technique expérimentale
⚫ Des ressources
⚫ Des données

?
https://www.elabftw.net/
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Le trio gagnant?
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Actions à venir!

Paul Levasseur


