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Plan

1. Computational chemistry ?

2. Computational Chemistry List (CCL) ?

3. CCL en tant que corpus ?

4. Quelles tensions ?



  

1.1 computational chemistry ?
1.1.1 hardware
1.1.2 software

1.2. computational chemist ?

1.3. Qu'en dire ?



  

1.1. Computational chemistry : ordinateurs pour la chimie

Héritage de la chimie théorique



  

1.1.1. Computational chemistry & Hardware

-Supercomputers : 60s

-Minicomputers + Graphic terminals : 70s

-Graphic workstations ; Personal Computers : 80s

Developer et User ne sont pas la même personne.



  

1.1.2. Computational Chemistry & Software

-Portabilité, Diffusion, Publication, Copyright (licence), 

Maintenance...

-80s, 90s : Commercialisation du monde académique

-Business models



  



  

1.2 Computational 

Chemist

-Developers : écrivent le 

code puis le diffusent

-Users : utilisent le code

-Vendors : vendent le code

-NSF, DoD : financent des 

projets

-Supercomputers : allouent 

des ressources de calcul

-Hardware vendors + 

Operating systems : 

vendent l'infrastructure



  

1.3 Comment cette 
communauté 
scientifique a traité le 
problème du software 
dans ce contexte ?
-science/technologie
-formes d'innovation
-software en société



  

2.1. Principe

2.2. Genèse et contexte de création

2.3. Histoire

2. Computational Chemistry 
List (CCL)



  

2.1. Mailing List : discussion list

Communication asynchrone. Internet. Email. Subscription. 90s.

Modération Influe sur la réactivité. Communauté déclarée.

Pas d'édition. Pas d'anonymat. Échange privé ou public.

Active readers (Lurkers)



  

2.2. Computational Chemistry List (CCL)

1991. Ohio Supercomputing Center.

Communauté de scientifiques geeks mais pas computer scientists.

Discipline émergente (journaux, congrès...) : communauté à 

cimenter.



  

2.3. Historique

-croissance régulière puis stabilisation (approx. 10 messages par 

jour)

-academic / for profit

-senior positions / graduate students

-developers / users

-USA / pays émergents

90s : Internet=email ; communauté geek et en train de se définir.



  

3.1. les acteurs en interaction

3.2. informel et barrières abaissées

3.3. thèmes abordés
3.3.1 learning
3.3.2 religious wars
3.3.3 help in using software

3.4 Mining

3.CCL en tant que corpus



  

3.1. Acteurs en interaction

.edu developers

.gov users

.com vendors



  



  

3.2. Communication informelle (Erving Goffman backstage)

Abaisse les barrières :

– -Hiérarchiques

– -Géographiques

– -Culturelles

– -Disciplinaires



  



  

3.3.Topics

-Help in using software

-Learning

-Religious wars (Flaming, Trolling : Gabriella Coleman trickster)



  

-Learning

-Help in using 

software



  

-Religious wars (Flaming, 

Trolling)



  

- Controverse scientifique : utile pour l'historien, oblige les 

acteurs à se dévoiler.

- Sociologie pragmatique des épreuves : la situation de 

crise (tensions) permet d'observer des changements de 

structure...et rend les acteurs bavards.

-1991...

Changement de statut de l'ordinateur

Changement de statut du monde académique

Changement de statut du contexte économique 



  

-Tensions : flame war du 25 juin 1993.

1. Reproductibilité

- question éthique, question pratique

2. Publication : reconnaissance du code

-question de statut de la computational science, 

(voir computing science)

3. Ouverture du code

- question technique, question idéologique

4. Commercialisation éventuelle

- question éthique, question pratique (licensing)

Le cas de Gaussian.



  

3.4 CCL en tant que corpus pour mining

1.Text mining

2. Social network mining
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