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Control Modules

Construction modulaire ET spécifique
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Tableau de bord :

e 1 setup =1 Configuration

e 1instrument =1 module
de contrble générique

e Completement modulable

Extensions spécifiques:
e Scan

o Logger
Optimisation

Outils pour extensions a la
demande

Systeme de plugins :
e Ajout d’instruments
e Ajout de fonctionnalités




communauteé

Naissance et animation d’une ["H

Premiere publication publique du code en 2018 :

e Adoption progressive

e Formations successives et tutos vidéo

e Journées thématiques

- Création d’une communauté (90 formés, mailing liste 180 pers.)

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

o [...] The updates of the modules, the training
sessions [...] also reflects the vitality of the

. . community
Public : chercheurs et ingénieurs
lournées PyMaDAQ
. Downloads last day: 200 Journées PyMoDAQ . ,
formés Downloads last week: 343 Réalisations, tables rondes et Utilisateurs DEVG'OppeUrS
: évolutions du logiciel
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PyMoDAQ pour l'orchestration :

Dashboard et DagScan (["]]9
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PyMoDAQ pour l'optimisation : PID ["H
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Black box.

Uncertainty

FunctiK

Training Sample

PyMoDAQ pour l'optimisation :
74 Algorithme Bayesien

Estimation
Function

Gau:

ssian proce:

sses are specified by the estimation function and the uncertainty function.

v

https://medium.com/@okanyenigun

(Optimisation

Concept de « Black Box » :

o Plusieurs potentiels inputs...
e ...donne une valeur «signal»
o Lévaluation a un « colt »

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

Bayesian Optimisation :

« Distribution de fonctions potentielles
o Probabilités sur ces fonctions...

e ...renseigne sur un bon optimum

Avantages :
Algo intelligent qui apprend seul




PyMoDAQ pour l'optimisation :
Algorithme Bayesien
‘Optimisation
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PyMoDAQ right now!
Version 5 |

PyMoDAQ

Modular Data Acquisition with Python

PyMoDAQ Uﬁlz:j]
Utils Module ,:I
% -

pymodagq.cnrs.fr é

PyMoDAQ Data PyMoDAQ Plugins

Data Analysis and Management PVM (@) DAQ G u| Extending the Acquisition

—ax
Graphical User Interfaces ﬂ
pymodagq.cnrs.fr E
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Le futur de PyMoDAQ

PyMoDAQ : Lauréat du programme OPEN 2024

e Financement d’un ingénieur CDD pour I'édition du code
e Soutien a 'organisation des Journées PyMoDAQ

e 6 Lauréats

ICHEM - Criblage moléculaire | N N OVAT'ON
LabNBook - Support aux travaux pratiques v
PyMoDAQ - Orchestration de dispositifs expérimentaux v
aGrUM - Modélisation et analyse de modéles graphiques v

probabilistes

TexMacsCloud - Création de documents mathématiques v

RTK - Imagerie tomographique v

@

/MoDAQ Consortium

jular Data Acquisition with Python

able / \cces&ble |nteroperable | :eusable

O
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’
NOMAD
Materials science data
managed and shared

NOMAD lets you manage and share your materials science
data in a way that makes it truly useful to you, your group, and
the community. Free and open source.



Produire des données reproductibles?

-

replicable
researc

AND WHY YOU SHOULD CARE

e . _ _ Replicability is “obtaining consistent results across
Reproducibility is “obtaining consistent results using studies aimed at answering the same scientific

the same input datq; 'comp utation ‘,”ftef’ s, methods, question, each of which has obtained its own data”
and code; and conditions of analysis.”.

For a given paper, reproducibility may be For a given paper, replicability is then “the ability to
understood as “the ability to re-create all of the re-perform the experiments and computational
figures and numbers [...] from the code and data analyses. . . and arrive at consistent results

provided by the authors”

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




Les notions de reproductibilité et de réplicabilit

V4
WHAT IS m

replicable
researc

AND WHY YOU SHOULD CARE

Conditions nécessaires:

Disponibilité des méta-données: conditions expérimentales, parametre des instruments

‘ Disponibilité des données de bases: données brutes, code informatique, échantillons, ...
I (méme ceux gu’on ne varie pas), protocoles, ...

Problématiques:

Faux positifs, Faux négatifs...

Fabrication des échantillons... sujet de recherche en lui-méme

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



Qu’est ce qui entrave la reproductibilité?

WHAT IS

replicable
researc

AND wHY You sHoulo cARe but will not bother...

Motivation de faire gqch de nouveau
Nouveaux résultats plus faciles a publier
Evaluations, financement et carriere: We Want Ground Breaking Research !!!

Ce qui conduit a une recherche non réplicable voire méme non reproductible
(méme pour vous dans vos labo genre apres 6 mois...) :

Données brutes non disponibles ou non-accessibles ou non-lisibles
Protocoles expérimentaux mal/peu décrits

Logiciel d’analyse non-disponible ou obsolete

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




Quoi faire et qui faire? ["'H

Recommandations a |’échelle:
* | du chercheur
* des éditeurs et des journaux

* de l'université et organismes de recherche
* dugouvernement et des agences de financement L schence Girverts ranforce

collaboration scientifique et le

partage des informations au
profitde la science et de la
société

SCIENCE
OUVERTE

mdable/ \Ccessmle nteroperable Qeusable +
O Ob ’.

rend les connaissances
scientifiques multilingues,
librement accessibles a tous
et réutilisables par tous

Recommandation de 'UNESCO
sur une science ouverte

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



Données FAIR: c’est quoi,
pourgquoi et comment?

Ifdablel \Ccessible nteroperable

q eusable
9y
s

FAIR :
e Findable
+ Recherche rapide : thématique, mots clés
+ ldentifiant unique
e Accessible
+ Acces simple
+ Controle d’acces
+ Utilisation de standards : identification...

:ﬁNbM?LE

e Interoperable
+ Format standardisé
+ Compatibilité avec plusieurs logiciels
« Reusable (Reproducible?!)
+ Bien documentée
+ Définition des méthodes (théorie/expérience)
+ Licence d’utilisation

How DO Yolu HERe

Logiciels?
Outils?

PyMoDAQ

Modular Data Acquisition with Python

)
)

Reproducible

¢

INTEROPERAPLE




Des données FAIR, c’est :

« Une technique expérimentale
Des données standardisées

Des ressources

Standardisation: problématiques [m]

FaR DATA TRINCIPLES

AccessiBLE

Schéma/Catégories pour ressources :
o Lasers, spectros, microscopes, ...
« Eléments obligatoires et facultatifs
o Ex:laser:
+ longueur d’'onde
+ continu/pulsé
® ...
Schéma/Catégories pour « expériences » ou « analyses »:
o Technique/thématique expérimentale : spectroscopie,
EELS, RAMAN, ...
« Instruments utilisés : laser, spectro, réglages...
« Eléments obligatoire et facultatif
o Ex:Spectroscopie Raman :
o Laser
+ Spectro




17 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
* data formats for describing
al data

bRunllOl:NXentry i D sample:NXsample

§ datasets
=
on ~ =
o D monitor:NXmonitor e group motadets —]
eXus Proposal é
: \
ur 1entation metadata
— D data:NXdata . counts ) E E
: metadata metadata meEata
— . start_time . palsr_angle
group — % dataset
. integral =
bRunllOZ:NXentry - D sample:NXsample = metadata
metadata
- D monitor:NXmonitor
o

nning Py

AN
1 - . [ ]
e Reproducible
https://www.nexusformat.org/ 11. Sample preparation P

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

9. Geometry and microstructures




PyMoDAQ: déja interopérable et réutilisable?
PyMoDAQ Data

Data Analysis and Management

L2

+name «timestamp

DatalLowlevel:

DataBase:
-Dimensionality: 0D, 1D, 2D, ND 1D array

#[safsalas]
-Source: Raw or calculated oanoREonnn

«Distribution: Uniform or Spread :

3D array n
. pymodag.cnrs.fr

2D amay datasets

I fme

metadata

shape: (4,) shape: (2, 3)

-Data: list of numpy arrays with same shape

I {*hr®

metadata

metadata
metadata

DataWithAxes:

.axes: list of Axis objects ~ ~ .

dataset

.DataRaw Axis St
metaaata
«DataCalculated E

-DataFromPlugins metadata metadata
«DataActuator

I LT

DataToExport:
-Data: list of DataWithAxes

TN -
I‘Jl l'lf' I\" .

HDF5 : Hierarchical Data Format
« Extensible
« Interopérable

. B bstvein 'label
AXxis: 2 ~ . .units

-Data: numpy array
«index: with respect to its data shape




Contenu d’un HDF5 made in PyMoDAQ [m]

Parameter

Navigation

-} Open Tree -_'} Open Selected Bl Close Tree

e Mais stockage local... : pas trouvable
PP  Des metadonnées instruments mais variables...

VERSION

settings  b'<All_settings type="group™><daq_viewer_se

CLASS

type

Attributs du Bl Représentation

groupe e ['attribut
"Detector000" settings




Solution possible : NOMAD (["”9

$sNOMAD

FAIRmMat

is building a FAIR data infrastructure for
condensed-matter physics and the
chemical physics of solids

Training

Gestion, dépot et partage des
données

e Principes FAIR
o Focus sur la science des matériaux




FaR DATA TRINCIPLES
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FAR DATA PrinCIPLES

NOMAD : exemple simple de structuration ™
des données et métadonnées

m:- O B 52 https://nomad-lab.eu/prod/v1/gui/user/uploads

Metadata
,‘ PUBLISH v EXPLORE v ANALYZE v ABOUT v TemporaIWaueform
el e = . == I Instruments
sl "~ J
Temporal Waveform < <> | Waveform 2 <> | Time < futhor
. ) L Sebastien Weber
section TemporalWaveform =] section Waveform B quantity time B
sub section data B sub section results B Nurm points
VALUE 10
QUANTITIES QUANTITIES 0 Delta t
P 2510%12
author = Sébastien Weber 4 name = CH2 4 o1 ] 0.0025
5.10%12
num points = 10 ’ amplitude = 70 list ’ 251012 name
delta t - 0.00250 ’ time = 10 list ’ 1.-10+13 data
13 .
name = data ’ reFERENCED By (T 1‘25'10"13 starting Time
starting Time = 18/10/2024 10:41:57 4 1510t 18/10/2024 10:41:57
13
method 17510 Method
D 2.10%13
. 2251013 | ,
jocation - ) 1| Des données FAIR :
description )
fs e Un auteur
SUB SECTIONS
. . ) .
instruments 3 REFERENCED BY. Qe e Reconnaissance d’un instrument
fl
7 .
v results (éventuel lien)
CH1 4
i q q 2 .
| Normalisation des donnees :
' 13;10;2021, ;10:.{,1:3}' L 4 DeUX Chann6|S (type Waveform)
$SNOMAD o s Un ae tempore
18/10/2024 10:41:57

Py-Pkgs




Un autre outil essentiel: le cahier de labo

V4 ) o
Des données FAIR, c’est : Ctortod om 20250999

« Une technique expérimentale \ Holography
o |Des ressources

- ] 2 Team  Service Optique et Magnétisme + LINKED RESOURCES
Des d S
o Des donnees & X ze1

@ visibility E’g\r’;’u‘::er @ [PE3) HeNe (HNL-SO08L)
# Canwrite Only owner and admins @ -SEHI'S Holography
@ eLabFT v MAINTEXT

a free and open source electronic lab Setup for phase shaping:

notebook

bl |
PyMoDAQ C e — <H II

Modular Data Acquisition with Python An! o [ L2
: | feioner | Microscope Microscope
i ‘ objective - SLM / Lens  lective
{;@ Figure 11: Experimental setup for phage modulation

AccessIBLE From the documentation, the angles are referred with respect to the vertical axis (that is 0° blocks the horizontal polarization).

cco

¢

TindrBLE

In my setup, using the HeNe laser from Thorlabs{[Laser] HeNe (HNL-S008L)fso the polarization is vertical meaning B/35e,=0°

https://www.elabftw.net/



H Le trio gaghant?
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NeXus-FAIRmat REUSARLE
|NTER OPEEAE'LE Proposal of NeXus expansion for FAIRmat

data.
datasets
=
etadata

Far DATA TrinCIPLES
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Modular Data Acquisition with Python

ERE
@ eLabFTW e PyMoDAQ

a free and open source electronic lab
notebook = i 7
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