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Helmholtz Open Science Workshop ,Elektronische
Laborbucher”

Braunschweig, 13.-14. September 2018

Der Helmholtz Open Science Workshop .Elektronische Laborblcher” wurde vom
Helmholtz Open Science Koordinationsbiro in Zusammenarbeit mit der Bibliothek des
Helmholtz-Zentrums fir Infektionsforschung (HZI) veranstaltet.

Mehr als 90 Teilnehmer/-innen aus Helmholtz-Zentren, Universitaten und weiteren For-
schungseinrichtungen kamen im September 2018 in Braunschweig am Helmholtz-Zentrum
fur Infektionsforschung (HZI) zusammen um sich beim Helmholtz Open Science Workshop
.Elektronische Laborbucher” Uber aktuelle Moglichkeiten zum Umstieg von traditionellen
Laborblchern aus Papier auf elektronische Gerate zu informieren. Durch einen Vi-
deostream konnten die Vortrage auch an HZI-AuRenstandorte und weitere Helmholtz-
Zentren Ubertragen werden.

Gerade in biologischen und chemischen Laboren sind Laborbucher die Grundlage fur die
Protokollierung von Arbeitsablaufen, Ergebnissen und Forschungsdaten. Elektronische
Laborbucher haben gegenuber der Papierversion verschiedene Vorteile, z. B. kdnnen sie
die Datenarchivierung erleichtern, die Zusammenarbeit im Team férdern und als Open-
Science-Tool dienen.

Am ersten Tag des Workshops konnten die Teilnehmer/-innen wahrend einer Demosessi-
on mit verschiedenen Anbietern elektronische Laborblcher am Rechner testen und Hilfe-
stellung bei der Entscheidung Uber die Einfuhrung und Auswahl einer Open-Source-Soft-
ware oder eines kommerziellen Produkts erhalten. Beim Workshop gab es spannende
Vernetzungen zwischen Teilnehmer/-innen aus unterschiedlichen Forschungsgebieten und
Funktionsbereichen. Die Vortragsfolien des Workshops werden im Folgenden dokumen-
tiert.
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HZI-OSKB Workshop
Elektronisches Laborbuch

Wolfgang zu Castell
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Wissenschaft kann immer wieder begeistern
Erwin-Schrodinger-Preis 2018

Prostatakrebs besser erkennen und therapieren

Erwin-Schrodinger-Preis 2018

Der Erwin-Schrodinger-Preis geht in diesem Jahr an ein

interdisziplinares Forscherteam aus Heidelberg. Die Wissenschaftler

Matthias Eder, Michael Eisenhut, Uwe Haberkorn und Klaus Kopka

haben gemeinsam eine Methode entwickelt, mit der sich Prostatakrebs Source: www.helmholtz.de
nicht nur zuverlassiger diagnostizieren, sondern auch gezielt

bekampfen lasst.




Reproduzierbarkeitskrise
Wissenschaft lebt von Vertrauen

MIRACLE
oLCuRs TS

‘T TUNK Nou SHowD 82 MORE
EXYLIAT HERE N STEP TWO,"

Source: www.scottdmiller.com Source: dailyquotes99.com/s/verifiable




Fake News hoffahig machen?
Wahrheit definiert den Kern des wissenschaftlichen Anliegens

Source: www.spiegel.de

R RRRRiSSSBSiiBEEEnmmmmm #etMvott2.



Ursachen sind vielfaltig
Forderung nach Reproduzierbarkeit hat einen tiefen Grund

There is increasing concern that most current published
loannidis, PLoS Medicine 2005 research findings are false. The probability that a
research claim is true may depend on study power and
bias, the number of other studies on the same

question, and, importantly, the ratio of true to no
relationships.

R RRRRiSSSBSiiBEEEnmmmmm #etMvott2.



Worum geht es bei diesem Workshop?
Laborbucher sind eine (un-)erschlossene Quelle

» Die Dokumentation der
Arbeitsschritte im Labor sind
der Anfang der
wissenschaftlichen
Wertschopfung.

» Transparenz und
Nachvollziehbarkeit fangen
bereits im Labor an.

» Die Publikation der Ergebnisse Source: www.e-book-news.de
reicht heute oft nicht mehr aus.




Wo sind Probleme ...

(zwei technische Beispiele)

Prakash & Taylor, Briefings Bioinform. 2012

Datenbanken

It is highly recommended to evaluate the
computational workflow and parameters
for any given project.

Lange der
Sequenzen




Details sind von Bedeutung !

Abhangigkeit von Datenbanken

Beispiel:

taxonomische
Bestimmung
von OTUs
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Digitalisierung erschlieBt die Verknupfung
Sackgassen blockieren das Weitergehen

Digitalisierung von Inhalten
ermoglicht die Verlinkung
und macht die Inhalte damit
fur automatisierte Verfahren
zuganglich.

miCI‘Obiome analysis. TOtal baCteI‘ial geﬂomic DNA Source: Www_bayernkurier_de
was extracted using NucleoSpin for Soil Kit
(Macherey-Nagel, Dueren, Germany) following the

manufacturer’s instructions. Amplification of the‘

Walker et al., ISME 2014

R RRRRiSSSBSiiBEEEnmmmmm #etMvott2.



Digitalisierung ist nicht frei von Angsten
|deenklau vs. Synergie

Schutz von Ideen ist keine
Frage der Speicherungsform
sondern des Managements
von Rechten!

Source: de.toonpool.com

R RRRRiSSSBSiiBEEEnmmmmm #etMvott2.



Pozenzial durch Vernetzung
Digitalisierung des wissenschaftlichen Wertschopfungsprozesses

> |dee . Wo hatte ich
» Experiment das Zitat
» Daten gleich

} . nochmal
> Publikation her?

Foto: Cornelis Golhardt, www.kna-bild.de

R RRRRiSSSBSiiBEEEnmmmmm #etMvott2.
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Heiko Rosenfelder, DKFZ: Einfuhrung und Betrieb eines elektronischen Laborbuchs
im DKFZ

Abstract

,Gute wissenschaftliche Praxis® sind Stichworte welche immer wieder dafur sorgen, dass
Organisation, Ablaufe, Dokumentationen immer wieder auf den Prifstand gestellt werden.
Technischer und organisatorischer Fortschritt sorgen immer wieder fir Anderungen bei
den Ablaufen in der taglichen Arbeit im Labor oder bei den Verfahren der Dokumentation.
Unter anderem stiel3en einige Wissenschaftler und technische Mitarbeiter immer wieder
an Grenzen, wenn es darum ging elektronische Dokumentationen oder Ergebnisse im
klassischen Laborbuch zu notieren. Diese Medienbriiche aber auch die immer gréer
werdende Menge an Daten lieferten die Motivation ein elektronisches Laborbuch am
DKFZ einzufihren.

Im Vortrag werden die Kriterien zur Auswahl des Produktes, die Vorbereitung mit einem
Proof of Concept, sowie verschiedene organisatorische Rahmenbedingungen wie Daten-
schutz und Dienstvereinbarungen betrachtet.



DEUTSCHES
z KREBSFORSCHUNGSZENTRUM
. IN DER HELMHOLTZ-GEMEINSCHAFT
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Elektronisches Laborbuch

Motivation — Projektierung - Einfihrung

Heiko Rosenfelder

DEUTSCHES
z KREBSFORSCHUNGSZENTRUM
. IN DER HELMHOLTZ-GEMEINSCHAFT

-+ ¢ o0 0 00 0 O

Forschen flir ein Leben ohne Krebs




Laborbuch - Papier

Eingeklebte Grafiken

!

Eingeklebte Tabelle

—)

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Klassisches Papier

(—— Eingeklebte
FACS Auswertung

 Ausdrucken auf Farbdrucker
 Ausschneiden
 Einkleben

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder



Elektronisches Laborbuch

Medienbruch verhindern:
* Viele Daten und Auswertungen werden am PC generiert
» Sollen dann auch dort gespeichert werden

=» Daher ...

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Bedeutung der Dokumentation mit einem Laborbuch

* Nachvollziehbarkeit der Experimente

* Alle notwendigen Informationen, um ein Experiment zu
wiederholen oder Daten spater zu analysieren

* Arbeiten nach Standards

« Experimente, die nicht dokumentiert wurden, haben gar nicht
stattgefunden!

* Nachfragen von Zeitschriften

« Patent-Streitigkeiten

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dl(fZ.



Chronologie

Mitte 2010: Arbeitsgruppe ELN
* Wissenschaftler

« Studentische Hilfskraft

« Spater IT-Abteilung

Auswahlverfahren der div. damals vorhandener
Anbieter bis ca. Mitte 2011

Februar 2012 bis August 2012
. Pilotprojekt mit 5 Gruppen in 4 Abteilungen

Ab Oktober 2012 Vorbereitung des ,,rollout*
. Dienstvereinbarung (Personalrat, Vorstand)
. Definition des Service (ITCF)
. IT-Umgebung installieren (ITCF)
. Ankundigungen
. Veranstaltungen

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Voraussetzungen fur die Auswahl des Programmes
 Einfach zu bedienen, intuitiv

 Es sollten moglichst Daten der gangigen Programme
eingeflgt werden konnen (Word, Excel, PDF, Bilder)

« Datensicherheit: Speicherung der Daten im DKFZ, nicht in
der Cloud

- Datenkapselung: Experimente gehoren dem
Experimentator

» Authentizitat der Daten: Daten mussen zu einem Zeitpunkt
eingefroren werden konnen, und dann nicht mehr
veranderbar sein

» Datum darf nicht einfach geandert werden (Losung: auf
zentralem Server des DKFZ)

* Einbinden ins DKFZ: Einloggen mit dem AD — Zugang

- PC und Mac kompatibel
9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Zwei Kandidaten

» e-Notebook (PerkinEImer, ehem. Cambridge Soft.)
* Windowslosung (Citrix bei Mac)
« Sehr chemielastig (kam aus Zweitmeinung)
* Integration MS Office
* Hoher Lernaufwand, aber sehr flexibel zu Konfigurieren
* Probleme beim Drucken *

* iLabber (contur Software, Accelrys) heute BioVia ELN
» Guter Kundenservice (bestatigt!)
« Kompatibilitat mit Marvin, ChemDraw, PDF, MS Office
 Sehr intuitiv zu bedienen (ahnlich Word)
« Anflgen von Attachements
* Probleme beim Drucken *

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



ELN — Version von 2011

Bibliotheksfunktion —
Liste mit allen
einsehbaren

Erstellung von
Templates

,» My Notebook*;
Uberblick tiber
Aufgaben/Journale

Selbst-erstellte
Journale

Journale, die auf
Abzeichnung
warten

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dl(fz °



ELN — Version von 2011

%

Gegenzeichnung
/Locking

Sectionauswahl

,,Briefkopf

Textfeld;
integriertes
Excel- und
Bilddokument

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dl(fz °




Voraussetzungen

« Standard PC > 2GB Ram, 100 MB HDD
» Screenres. 1280 x 1024

« Webclient (Windows, Mac gepruft, Linux fehlende
Officeintegration)

» Windows-Fuliclient (ab Win XP) ->.NET ab 2.0
* Browser (HTML 5)

 Mac — Firefox ,Safari

* Windows (lE , Firefox)

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder



Erwartungen an ein elektronisches Laborbuch

* tabormanagementsystem<EiMS)

* ContainerfurFehdaten-

* Batawarehouse

* Auswertang-vonbaten{Assays)

* Werkzeug zur Beobachtung und Nachverfolgung von

Laborexperimenten

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dl(fz.



Pilotphase — Voraussetzungen

 zur Untersuchung und zum Testen
* Reale Daten wegen Akzeptanz verwenden
« Daten aus Pilot mussen abgeschlossen werden

- Es findet nur in eigenen Projekten ein Ubertrag in die
Produktionsphase statt (nicht aus dem Training)

* Gruppen konnen bestehen bleiben
 Trainings-Projekte werden nicht zentral Ubernommen

« Daten/Experimente konnen bei nicht bestehen des Pilots in
PDF/A Uberfuhrt werden.

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Pilotphase

* Art der Experimente
* Ergebnis der prePilotphase

« Auswertung
* Fragebogen
* Fragen/Antworten uber die EinfUhrungsschulungen

 Ausdrucklich auch Meinungen aulerhalb des
Fragebogen erwunscht und berucksichtigt

» Mitglieder
 Projektteam (Wissenschatftler, PL aus IT, PR)
5 Pilotgruppen aus 4 Abteilungen (ca 20 Mitarbeiter)

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



9/19/2018 | Heiko Rosenfelder




Dienstvereinbarung — 1

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder



Dienstvereinbarung — 2

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Dienstvereinbarung — 3

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Anlage Dienstvereinbarung — Organisatorische Rollen

* Benutzer

» Keyuser
 Abteilungsleiter
 [T-Systembetreuer

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Anlage DV - Technische Rollen

« Benutzer (B) « User (B)
« Gruppenadministrator (GA) * ITCF
« Superuser (SU) * BioVia/Contur*

Sichtbarkeit und Zugriffsmatrix

Rolle Eigene Fremde Eigene Fremde Eigene Fremde Server Daten-
Experimente Experimente Gruppe Gruppe Projekte Projekte bank
B Ja Nein Ja Nein Ja Nein Nein Nein
GA Ja Nein Ja Nein Ja Nein Nein Nein
SuU Nein Nein Ja Ja Ja Ja Nein Nein
User Nein Nein Nein Nein Nein Nein Nein Nein
ITCF Nein Nein Nein Nein Nein Nein Ja Ja
*Contur Nein Nein Nein Nein Nein Nein Nein Nein

*Contur erhalt im Wartungsfalle vollstandigen Zugang, welcher sonst geschlossen ist.

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Rollout

» Schulungsplan (link)

* Rolloutplan (link)

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Zentrale Vorstellung und Demo von iLabber

PRO CONTRA

Suche PC notig

Lesbar (auch fur andere) Notiz-Zettel an Sterilbank?
Kein Medienbruch Losung: Ausdrucke!
Einfach zusatzliche Infos Einarbeitung

anfugen

Abhangig von PC-Konfiguration:
Vorlagen (Templates) Software kann auch mal

Einfach zu bedienen Probleme geben
Gemeinsame Experimente

Datenspeicherung

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



... kurz vor der Einfuhrung!

 Einfuhrungsveranstaltung im
Kommunikationszentrum

« Ankundigung via Newsletter
« Aushangen von Plakaten/Postern

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Hilfen bei der Einfuhrung

> Flyer

* Mailing Listen

* Hilfe Forum (SharePoint)

 Vortrage zentral

 Vorstellungsveranstaltungen in den Abteilungen

« Schwerpunktschulungen im Labor fur Gruppen

» Schulung/Einweisung fur Gruppenadministratoren

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Newsletter — Flyer - Poster

* Flyer
* Newsletter (Email)
* Hilfe Forum (SharePoint)

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



WIKI - Eintrag

Wiki der ITCF

Zentrale Einheit fir Informationstechnologie Bearbeiten | Quelltext bear

ELN - elektronisches Labornotizbuch

0 ELN - elektronisches Labornotizbuch Reference: Deutsch — Translations: English -

Inhalt [ausblenden]

1 ELN- ein elektronisches Labornotizbuch

1.1 Was ist ELN ?

1.2 Vorteile

1.3 Voraussetzung des Rechners vor Ort

1.4 Administration und Rollen des ELN

1.5 Die personelle Organisation einer "ELN" Umgebung

1.6 Technischer Hintergrund

1.7 Wie mache ich beim elektronischen Laborbuch ELN mit ?

1.8 Verlassen des DKFZ oder Beenden der Aktivitat im elektronischen Laborbuch, wie iibergebe ich meine Daten und Experimente?

1.9 Einstieg und Informationen dber den Hersteller

1.10 Weitere Information

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder




BioVia — elektronisches Laborbuch - aktuell

* 1000 Lizenzen

« Zur Zeit 600 belegt
* In 112 Gruppen

» 980 Projekte

* Webclient

* Windowsclient

* Nur intern!

Antrag

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.
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Tobias Duden, Physikalisch-Technische Bundesanstalt (PTB): Das beweissichere
elektronische Laborbuch (BeLab) in der Physikalisch-Technischen Bundesanstalt
(PTB)

Abstract

Das beweissichere elektronische Laborbuch (BeLab) in der Physikalisch-Technischen
Bundesanstalt (PTB) ist eine prototypische Umsetzung des erfolgreich abgeschlossenen
DFG-Projekts BeLab. Der Vortrag geht auf rechtliche und funktionale Grundlagen des
BelLab ein und stellt dar, worauf es bei der Beweiswerterhaltung von Dokumenten im Rah-
men der Langzeitspeicherung ankommt. Im weiteren wird die prototypische Umsetzung in
der PTB erlautert.

Jede Institution, die elektronische Dokumente dauerhaft aufbewahren und dabei deren Be-
weiswert erhalten muss, sollte sich mit dem vorgestellten Thema beschaftigt haben.



Das beweissichere elektronische
Laborbuch in der PTB

BelLab




Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 2



Zielstellung

Beweissichere, langfristige Speicherung von experimentellen Primar-
und Sekundardaten

...wie sie in der PTB vorkommen.




Verwaltungsrechtlicher Rahmen

§18 Abs. 1 S. 2 Registraturrichtlinie Bundesministerien (RegR):

,Bei elektronisch gespeichertem Schriftgut sind die Vollstandigkeit,
Integritat, Authentizitat und Lesbarkeit durch geeignete Mallhahmen
zu gewahrleisten.”

Nationales Metrologieinstitut



Belab

Anforderungen, Konzepte und Umsetzung zur langfristigen,

beweiswerterhaltenden Archivierung elektronischer Forschungsdaten
und —dokumentation

Gefdrdert durch:

UNIKASSEL
Deutsche o
Lab DFG Forschungsgemeinschaft VERSITAT

Nationales Metrologieinstitut

2018-09-13 Tobias Duden 5



Belab - rechtliche Kriterien (1/2)

e Zurechenbarkeit
* |dentifizierung, Zuordnung, Zugriff, Protokollierung

*\Verwertbarkeit
* Nachnutzung, Ubertragbarkeit, Verkehrsfihigkeit

* Durchsetzung von Rechten
* Beweismitteleignung, Beweismitteltransparenz

* Aufbewahrung
* Langzeitarchivierung, Beweiswerterhaltung

Lab

Gefordert durch:

DF Deutsche
Forschungsgemeinschaft

2018-09-13 Tobias Duden

Nationales Metrologieinstitut

6



Belab - rechtliche Kriterien (2/2)

* Freie Forschungsgestaltung
* Wissenschaftliche Selbstbestimmung
* Arbeitserleichterung

e Datenschutz
e Datenschutz Dritter
e Datenschutz des Wissenschaftlers

* Vertraulichkeit und Integritat der Systeme
* Mandantenfahigkeit und Organisationsflexibilitat
* Technische Sicherungen

Lab

Gefordert durch:

DF Deutsche
Forschungsgemeinschaft

2018-09-13 Tobias Duden

Nationales Metrologieinstitut

7



BelLab — funktionale Anforderungen (1/2)

* Integritats- und Authentizitatssicherung

* Automatisierte Sicherung der Datenerhebung

e Zugriffskontrolle, Zugriffsrechte, Mandantenfahigkeit
e Bewertung und Klassifikation

* Langfristige Verflgbarkeit

Gefdrdert durch:

DFG Deutsche v
L ab Forschungsgemeinschaft Vv

Nationales Metrologieinstitut

2018-09-13 Tobias Duden 8



Belab — funktionale Anforderungen (2/2)

* Langfristige Sicherheit und Uberpriifbarkeit elektronischer Signaturen
und Zeitstempel

* Metadatenkonzept
* (Vermeiden von) Datenkonvertierung (= Transidoc)
* Nachnutzung

Gefdrdert durch:

DFG Deutsche v
L ab Forschungsgemeinschaft Vv

Nationales Metrologieinstitut

2018-09-13 Tobias Duden 9



Beweiswerterhaltung

* Qualifizierte elektronische Signaturen nach Verordnung (EU) Nr.
910/2014 des Europaischen Parlaments und des Rates vom 23. Juli
2014 (elDAS)

* BSI TR-03125 (TR-ESOR): Beweiswerterhaltung kryptographisch
signhierter Dokumente

* BSI-CC-PP-0049-2014 (ArchiSafe)

Nationales Metrologieinstitut



Quelle: BSI TR-03125

Nationales Metrologieinstitut

2018-09-13 Tobias Duden 11



Hash-Baume

\\\\\“ulru, z,’
-
Zeitstempel

Hash,(h|hg)

Dokumentd; Dokumentd, Dokumentd; Dokumentd,

Nationales Metrologieinstitut

2018-09-13 Tobias Duden 12



Beweis-Dokument

Dokument d, Reduzierter Hash-Baum Zeitstempel

Nationales Metrologieinstitut
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Das BelLab-Konzept in der PTB

Middleware

Elektronisches .
zur Langzeit-

Laborbuch

Physisches

Speichersystem
speicherung - g

Nationales Metrologieinstitut
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Das BelLab-Konzept in der PTB

Middleware zur
Access Service Langzeit-

Physisches

speicherung Speichersystem
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Laborsoftware

Access Service

! : !

Fujitsu SecDocs

Spectrum Protect

Nationales Metrologieinstitut

2018-09-13 Tobias Duden 16



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 17



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 18



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 19



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 20



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 21



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 22



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 23



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 24



Nationales Metrologieinstitut
2018-09-13 Tobias Duden 25



Bewertung

 Erfillung der rechtlichen Aspekte (z.B. Integritat, Authentizitat der
Daten, Beweistransparenz, Aufbewahrungsfristen)

e Datenschutz und freie Forschungsgestaltung sind gewahrleistet

* Vertraulichkeit in die Integritat des Systems durch Dokumentation
* Durchsetzbarkeit von Rechten: Erfolgreiche Simulationsstudie

* Policy als Klammer der technischen Umsetzung

Nationales Metrologieinstitut



Policy zur Langzeitspeicherung
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Vielen Dank fur die
Aufmerksamkeit!

Physikalisch-Technische Bundesanstalt
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38116 Braunschweig Tobias Duden tobias.duden@ptb.de 0531/592-8407
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Backup
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Harald Kusch, Georg-August-Universitat Gottingen: Pilot-Integration eines
elektronischen Laborbuchs und eines Open-Source-Forschungsdaten-Repositories
als Bestandteil einer modularen biomedizinischen Forschungsdatenplattform

Abstract

In den biomedizinischen Sonderforschungsbereichen (SFB) 1002 (,Modulierende Einhei-
ten bei Herzinsuffizienz®) und 1190 (,Kompartiment- und Kontaktstellen in Zellen“), koordi-
niert durch die Universitatsmedizin Goéttingen, wird die Organisation von Forschungsdaten
durch eine integrierte und langfristig zugangliche Forschungsdatenplattform unterstutzt
(RDP). Als zentrales RDP-Modul haben wir vor einiger Zeit ein Elektronisches Laborbuch
(ELN) implementiert, um eine strukturierte Vernetzung der gro3en Heterogenitat digitaler
biomedizinischer Forschungsdaten mit der primaren experimentellen Dokumentation ,am
Arbeitsplatz® zu ermoglichen. Das ausgewahlte kommerzielle ELN ,RSpace® ist konzipiert
als ein kooperatives und konnektives Werkzeug mit Schnittstellen zu einer Vielzahl von
vorhandenen Forschungsdaten-Repositorien. Um die Vorteile einer einfach zu handhaben-
den Integration des ELN und eines Open-Source-Forschungsdaten-Repositories zu de-
monstrieren, hat die Goéttinger eResearch Alliance eine Pilot-Implementierung von ,Data-
verse®, unterstitzt vom Entwicklerteam der Harvard University, durchgefuhrt.

ELN und das Repository spielen komplementare und sich gegenseitig verstarkende Rollen
bei der langfristigen und nachhaltigen Datenhaltung. Das ELN bietet Forschern eine
einfach zu bedienende, praktische Plattform zum Erfassen und Beschreiben der taglichen
Arbeit und der dabei erzeugten Forschungsdaten sowie deren Verknupfung, wenn sie auf
zentralen Labor- und institutionellen Servern gespeichert sind. Die Zentralisierung von For-
schungsdaten im ELN reduziert die Menge an unnotigen Medienunterbrechungen und ver-
einfacht dadurch die Datenverfligbarkeit, flir den Transfer in Open-Source-Repositorien (z.
B. ,Dataverse). Sobald die Forschungsdaten in Dataverse registriert sind, stehen sie fir
eine gemeinsame Untersuchung und Abfrage im Sinne der FAIR-Prinzipien zur Verfliigung.
Die einfach zu bedienende ELN-Repository-Schnittstelle erleichtert diesen Prozess und er-
maoglicht die gemeinsame Nutzung von Forschungsdaten zwischen Forschungseinrichtun-
gen und unabhangig von Lizenzverfugbarkeiten fur ein bestimmtes ELN-Produkt.



Pilot integration of an electronic lab notebook and
an open source research data repository as part of a
modular biomedical research data platform

Harald Kusch, orcid.org/0000-0002-9895-2469
Sara NulRbeck, orcid.org/0000-0003-1223-6494
Péter Kiraly, orcid.org/0000-0002-8749-4597

Rory Macneil

Merce Crosas, orcid.org/0000-0003-1304-1939




Research Data Platform
Integrative Data Management

* Collection and interconnection
of research data used in
publications

* Persistent resolvable access
and long-term re-usability of
CRC 1002 data

« Data standardization for
submission to public
repositories

« Data access: Development of
Use & Access Policies




Research Data Platform
Software re-use and sustainability

RDP Modules are re-used and
shared in CRC 1190 Research
Data Platform




Challenges

Academic research environments

* No routine workflows (basic research)
« Dynamic working structures (heterogeneous methodology)

« High dynamics of interdisciplinary team composition

« Data management/access policies rarely defined




Challenges

Introduction of ELNs

« Hard to follow rapid changes on overwhelming ELN market

* Acceptance of users (time and resource investment plus
changing century old habits)

« Supplying 24/7 professional support

» |[ndividual vs. institutional requirements




ELN data organization

Research group representation

CRC 1002
(Scientific Consortium)
Research Group 1 Research Group 2
1. Community (optional) 1. Community (optional)
2. Pl Cooperation 2. Pl
3. Lab Manager 3. Lab Manager
4. User (Scientist) 4. User (Scientist)

\\ 4 \\ 4




ELN data organization
Structuring data in an ELN

a. Chronologically b. Project-oriented c. Method-oriented

Methods
(SOPs)

PCR PCR
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ELN data organization
Unstructured documentation

* New methods

 Room for “creativity”




ELN data organization
Structured documentation

* Centralized protocols
e Learning tool

* Quickly shared

 Metadata recording facilitated




ELN data organization
Cross-linking data in a connected ELN

Research Group
Filestores

o

Mouse Line
Catalogue

Research Group
Databases

Antibody
Catalogue

' l
RSpace

Echo
Data

he _'Fhm;;mnl-'

Published Data
Registry

Cell Line
Catalogue

Web Resources
(Databases, Catalogues)
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ELN data organization
Example: Cross-linking data

Name: » Manual antibody description Tags: .~

Unique ID: SD6216 @

The antibody used in the experiment is p115 (BD Biosciences Catalog no. 612261). It is highly specific and stored at -20°C.

Name: # Cross-linked antibody description Tags:

Unique ID: SD6218 @

Used Antibody: https://hdl handle net/11022/umg-sfb1002-antibody-primary-656

J :

3.08 o ey qtﬁ;&
e et
- i v TEEEm
l =l . ¥




ELN data organization
Institutional filestore connectivity

* Cross-linking of primary research data

e Enables remote access to This entry shows the calculation table feature of RSpace
Ia b data RIPA buffer

http:/fwww abcam.com/protocols/buffer-and-stock-solutions-for-western-blot

= ImportExcel xlsx

.
[ EX p O rts CO nta I n RIPA buffer contains the ionic detergent sodium deoxycholate as an active constituent and is particularly useful for nuclear me
extracts. A RIPA buffer gives low background but can denature kinases. It can also disrupt protein-protein interactions and mz
t t - I . t f immunoprecipitations and pull-down assays.
automatic lists of cross
. 150 mM NaCl
1% NP-40
linked data :

0.5% sodium deoxycholate
0.1% SDS

The 10% sodium deoxycholate stock solution (5 g into 50 mL) must be protected from light.

A B C D E B G H
Buffer stock select end
solution volume: g RIS itz
2 1 M NaCl 150 ml NaCl stock solution
M Tris ml Tris HCI stock
& g HCI1 20 solution




ELN data organization
Sustainability

Implemented ORCID integration




ELN data organization

“Proof Security”

Audit Trail

Signing/Whitnessing

Signing Document %

—Choose a signing statement:

| affirm that this document is a true and accurate
description of work performed by me on the dates
indicated in the system records.

® This is the final version of this document and | have
locked it to prevent additional edits.

Cancel Sign

Modification Date

2017-01-31 14:22:00

2017-01-31 14:22:18

2017-01-31 14:25:04

2017-01-31 14:28:39

Modification Details

RENAME

RENAME

FIELD_CHG-Data

FIELD_CHG-Data

Options

View

View

View

View

Restore

Restore

Restore

Restore




ELN data export
Sustainability

Easy additional re-usable archiving strategies:

Regular Data-Exports
Most similar to paper, partially interactive => PDF-Format
Most similar to ELN (Rspace), interactive => HMTL-Format

Interoperability, human and machine readability => XML-Format

Interfaces to repository software (e.g. Dataverse, DSPACE)




ELN data publishing

Sustainability

Three-click action: Data export into Dataverse repository




ELN data publishing

Sustainability

Persistent identification via DOl and ORCID integration

Citation Metadata
Dataset Persistent ID
doi:10.5072/ITXS37

Title
ETL Script 0.1

Author
Harald Kusch (University Medical Center Géttingen) - ORCID: 0000-0002-9895-2469

Contact

@ Use email button above to contact.




ELN connectivity
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Summary

ELN facilitates digital data organization

Metadata schema application easily configurable
and re-usable

Existing interfaces to repository software tools
facilitate vendor-independent data sharing

Dataverse repository enables easy publishing of
persistently identifiable datasets




Developments Needed

e Extend and standardize APIs (Use case collection)
e Further improve sustainability (Use case collection)

 New /Improve interfaces with other RDM tools
(rather than new ELN features)

e Establish ELN user community / communication platforms (product
independent)

Please come to our demo for further discussions!
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pen Science Workshop ,Elektronischea Orbu.Cherau'_“i“ L -“ﬂ_'.‘ —— 'E'E--




Visit http://www.eresearch.uni-goettingen.de/content/eresearch-toolbox-electronicnote-keeping for further information.

All icons used were designed using Freepik from and licensed under Creative Commons BY 3.0. www.freepik.com; www.flaticon.com
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Caterina Barillari, Juan M. Fuentes-Serna & Bernd Rinn, ETH Ziirich: openBIS — an
open resource for academic laboratories

Abstract

Nowadays funding agencies, journals and academic institutions increasingly require re-
search data to be published according to the FAIR data principles.' This can only be achie-
ved if data are correctly documented and stored throughout the lifetime of a project. The
use of a combined Electronic Laboratory Notebook (ELN) with a data management plat-
form and a Laboratory Information Management System (LIMS) for samples and protocols
management, allows scientists to keep track of the complete history of the work performed
in the lab, a pre-requisite to achieve data FAIRness. The Scientific IT Services of ETH
Zurich develop such open-source platform, openBIS,?? specifically tailored to academic re-
search laboratories.

openBIS is a web-based application that comes with a default configuration suitable for
most biological labs. This can be easily modified and tailored to the needs of each single
lab. Relationships between all entities in the database ensure full history tracking. The
storage manager allows tracking of biological and chemical samples. Data can be up-
loaded manually or automatically, directly from measuring devices.

For data analysis, openBIS is integrated with the Jupyter notebooks, which are documents
that combine code, equations, output and text. Furthermore, openBIS has several APls
that allow integration with workflow managers, such as Snakemake and KNIME, for distrib-
uted data analysis. With the BigDataLink module, openBIS can be used as metadata re-
pository for existing large datasets (hundreds of TBs to PBs) that cannot be moved con-
veniently to the openBIS-managed storage.

In summary, openBIS is an open and flexible platform for managing the ever increasing
amount of data generated in academic scientific labs.

References

1. Wilkinson, M.D. et al. 2016: The FAIR Guiding Principles for scientific data
management and stewardship. Scientific Data 3: 160018.
https://doi.org/10.1038/sdata.2016.18

2. Barillari, C. et al. 2016: openBIS ELN-LIMS: an open-source database for
academic laboratories. Bioinformatics 32: 638-640.
https://doi.org/10.1093/bioinformatics/btv606

3. Bauch, A. et al. 2011: openBIS: a flexible framework for managing and analyzing
complex data in biology research. BMC Bioinformatics 12: 468.
https://doi.org/10.1186/1471-2105-12-468



openBIS — an open resource for academic laboratories

Caterina Barillari
Scientific IT Services, ETH Zurich
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Research workflow in experimental & computational labs

I P

Sample Measurement

preparation

t Processing | t Analysis Publication

Data collection
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What does it take to manage research data?

Complex process that requires tracking and linking different types of information

Model T
Raw data
Results
Protocols/ SOPs Code
L
Title
Date
Materials
Methods :
Analysis Analysis
Materials/samples Restilts notebooks
Experimental
description/notes

Scientific IT Services Caterina Barillari | 2018-09-13 | 3



A very common scenario @ ETH

Cloud

Experimental
description/notes

Model Raw data Processed m Analysis

data notebooks
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The ideal scenario

A
]
Y ]
i
Title
Date
<+ - :
Materials

A combined ELN/LIMS can provide such solution
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The ideal scenario

4
® i
1
Title
Date
< -- ;
Materials

A combined ELN/LIMS can provide such solution
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Can be used in most

Ope n BIS faCtS quantitative science fields

(e.g. life sciences, Used by research groups

physics, env. sciences, and facilities @ ETH,

etc) Swiss & European
Universities, a few
companies

Platform for managing
scientific information and
supporting research data

workflows from “bench” to
publication

May 2017 December

-BigDataLink § 2017

v.1 * JupyterHub
integration

Summer April 2008 Summer Summer Spring May 2015 May 2016

2007 « first openBIS 2009 2013 2014 « first « first ELN-

- openBIS release - SystemsX - openBIS ELN- | - first ELN-LIMS downloadable LIMS official
development (v08.04) projects start LIMS Ul start beta version EILN.'LIMS release
start using openBIS plugin
(SystemsX)
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openBIS in a nutshell

» openBIS is a solution for research labs

%
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openBIS in a nutshell

» openBIS is a solution for research labs
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openBIS in a nutshell

» openBIS is a solution for research labs

——
Title
Date
Materials
Methods

Analysis
Results
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Projects |

=Xperiments

Experimental
steps

Caterina Barillari
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openBIS in a nutshell

» openBIS is a solution for research labs

——
Title
Date
Materials
Methods

Analysis

Results | O.\_
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openBIS in a nutshell

» openBIS is a solution for research labs

Title
Date
Materials
Methods
Analysis
Results -
o" —
¢ -
X Xx | ¢
\s £
H 410 Workflow
S manager (e.g.
@© Snakemake)
a
2
o

Scientific IT Services Caterina Barillari | 2018-09-13 | 16




Jupyter notebooks

=  Application that combine documentation, code, input and output generated by the code, e.g. graphs, plots
(Nature 515, 151-152)

= Useful for exploratory data analysis and reproducibility
= >40 programming languages supported (Python, R, Scala, Julia, etc)
= Notebooks can be shared

Scientific IT Services Caterina Barillari | 2018-09-13 |17
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openBIS in a nutshell

» openBIS is a solution for research labs

Title
Date
Materials
Methods
Analysis
Results -
o" —
¢ -
X Xx | ¢
\s £
H 410 Workflow
S manager (e.g.
@© Snakemake)
a
2
o
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openBIS solutions

openBIS ELN-LIMS is available in two flavors:

For life sciences: customizable predefined types Generic: only basic generic types predefined. To
and fields suitable for most biological labs be fully customized by users.

Scientific IT Services Caterina Barillari | 2018-09-13 | 20



openBIS features
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https://labnotebook.ch

Scientific IT Services
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https://openbis-eln-lims.ethz.ch/

openBIS features for life sciences

https://labnotebook.ch
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https://openbis-eln-lims.ethz.ch/

Best practices for openBIS introduction as ELN/LIMS in a

biology lab

Scientific IT Services

Create
inventory of

 Establish
relationship

materials and between

samples

samples

Create _
inventory of  [iieli

tandard Iab protocols to
stan samples
protocols

Describe

experiments

* Links to samples
* Links to

protocols/copy
protocols

» Upload data

aterina Bari

illari

[ 2018-09-13 | 23



openRDM.swiss - National ARDM Service

CIoud hosted openBIS ELN-LIMS
Virtual servers per research group, institute or institution
» Generic or life-science ‘flavor’
» Optionally with JupyterHub server for analytics
openBlS * Automated deployment (Ansible)
. « Integration with Community Service Hub

openBIS

s . Training & user support (‘best effort’)
Service Marketing & Business Model
» Infrastructure & service charges for sustainable long-
term operation
University of Connection with repositories
) Zurich"® » Covering the entire data life cycle

Scientific IT Services SW! S S u n !ve rs !t! e S Caterina Barilari | 2018-09-13 | 24
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Marlis Zeitler & Claire Wallace, Dotmatics Ltd: The use of an ELN to accelerate
efficiency in research

Abstract

Dotmatics is one of the leaders in scientific informatics solutions. Our ELN (Electronic Lab
Notebook) is a web-based application for Chemists and Biologists with flexible templating
to capture, store and search experiments from all scientific disciplines.

It allows to:

* Manage the creation of your experimental data as well as handling analytical,
formulations and synthesis experiments

* Implement a fully audited digital signature process to support compliance across
the organization

* Save time due to cloning of experiments with standardized templates

* Have consistency in data capturing

* Track in real time the experimental data across groups

We will give an overview of our ELN along with additional related functionalities such as
registration of chemical and biological entities, an idea of inventory, searching across all
scientific database as well as generating reports with one button click. This simple in-
tegrated workflow provided by the Dotmatics suite allows scientists to work more efficiently
and to share data across different teams and organizations in the context of collaborations.



dotmatics

® knowledge solutio

Accelerating Efficiency in
Research
Dotmatics ELN



dotmatics

d Introduction to Dotmatics

d Why Transition to an Electronic Laboratory Notebook?

d ELN Data Entry Considerations

d Biology vs Chemistry




Company Profile dotmatics

Privately owned

- Founded in 2005 with technology from
Merck UK

- 135+ employees, 40%+ Scientists

Rapidly growing customer base
— ~530 customer organizations

— 30 countries

Revenue £17.2 M (2017)

Adelaide ) :

Melbourne | ®
New Zealand

30-40% annual growth

Scottish Equity partners Investment



What We Do dotmatics

Our software supports your research teams to help you produce
better drug candidates or formulated products faster.

We do this by providing

* Simple real-time access to all research data, allowing your scientific teams to
make better informed decisions faster

* Fully-integrated scientifically-aware informatics
solutions that expedite laboratory workflows
and capture experiments and data, making
your research teams more efficient



Dotmatics Solutions dotmatics

VORTEX
Interactive analytics
& visualisation

STUDIES NOTEBOOK
ELN for all disciplines

BROWSER

Data federation, querying &
reporting

D40
MS™ Office add-in

REGISTER
Chemical
registration

GATEWAY

CASCADE
Document
Work request &
management & tracki
collaboration racking Ana Iyze

BIOREGISTER
Biologics

! . ELEMENTAL
registration PINPOINT El Chemical sketching
\ Chemical cartridge 1

STUDIES
INVENTORY Screening data
Sample, plate & management

resource tracking



dotmatics

Introduction to Dotmatics

Why Transition to an Electronic Laboratory Notebook?

ELN Data Entry Considerations

Biology vs Chemistry




Why Transition to an Electronic Laboratory Notebook? dotmatics




Why Transition to an Electronic Laboratory Notebook? dotmatics

Organizational efficiencies
Quality improvement
Searchable
Scalable
Secure
Collaborative

Personal productivity
Knowledge preservation

Improved decision making

Mining and visualizing data
across the organization




Why Transition to an Electronic Laboratory Notebook? dotmatics

S
Diverse data sources across many labs

Instruments Manual Annotations References Standard Documents

Laboratories collecting data in multiple data formats
Excel Word Access Oracle Instrument Files
Data is stored on different file servers
Communication is done via exchange of files
Email SharePoint
No systematic electronic tracking of information

Analysis and reporting takes considerable time



Benefits

dotmatics

® @& @ knowledge solutions

ENVIRONMENTAL

ORGANISATIONAL

Project initiation/transfer/witnessing
Cloning of experiments

Automatic calculations

Preparing reports and presentations
5 “extra” weeks per year

Storage of old notebooks, Iron Mountain
Scanning to pdf

250 paper notebook users today equates to:
- 500 notebooks per tree, so 5 trees per year
- Or 3400 kg of CO, released per year
- x1.75 for additional paper pasted in to the notebook

Cross-site collaboration

More robust IP protection
Enforcing better record keeping
Searching and querying




dotmatics

d Introduction to Dotmatics
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http://uk-bis-lap-130:88/browser/login.jsp

Data Entry Considerations

Type directly
into web
page/forms

Tables, text
areas, etc

Attach
documents
containing
information

PDF’s, excel files,
etc

Extract data
from
excel/csv/txt
HIES

Import into
database

dotmatics

® @& @ knowledge soluti

Upload raw data
from
instrumentation

Process to
generate results
(1C50)




Data Entry: Typing Directly dotmatics

* Forms can be designed with any number of tables, text areas and other objects
* Provides a layout in which data can be entered using a keyboard

e Each field is linked to a database field

— structured approach
- good for searching later
- ensures compliance

e Data is modified incrementally and inline throughout the lifetime of the experiment







Data Entry: Attaching files dotmatics

* Drag and drop attachments

* Very flexible, any file type can
be uploaded

 Documents can be previewed
inline and can be opened for
editing

* Appropriate for many

workflows or where additional
files should be associated

* Documents contents are
searchable within Browser







® @& @ knowledge soluti

Data Entry: Extracting data from files dotmatics

e Use Studies to extract data from Excel,
csv and txt files and place the data in a
database

* This approach is useful

- To bring order to data

- To make it much more searchable
(perfect for assay results from
CROs)

- When the data is delivered in a
regular format
e This approach is less useful if
- The files are irregular
- The data cannot be standardised

- Itis “just for information” therefore
>) can remain in the attachment







Data Entry: Screening dotmatics

Studies has a plate-based screening component
* Pre-define analyses and plate layouts then combine them in a protocol
e Setting up these templates is an admin (super user) task

Possible to have multiple analyses and plate formats in any one experiment BUT it is designed as a robust
screening tool rather than an ad hoc assay development tool such as Prism

ADVANTAGES
* Encourages robust practices

e Standard procedure to ensure
results across different tests are
comparable

e Data stored directly in the
database in a structured manner

e See chemistry and biology
together (and easily see SAR or
drill down to raw data) (»]







Structured vs Unstructured ELN dotmatics

® @& @ knowledge soluti

STRUCTURED ELN UNSTRUCTURED ELN

Form entry
DATA UPLOAD Extract data from files into database Leave data in attached files
Screening

Guides scientist to filling out the desired No admin overhead
ADVANTAGES information Easy to use
Easier to search for data Flexible

Takes a bit more effort to prepare Need to drill down to details
Less flexible (eg can be held in documents)

DISADVANTAGES

You do the same process many times You do the process occasionally
USE WHEN... “80% of my experiments are described by “80% of my workflows are needed to
20% of my workflows” describe 20% of my experiments”




dotmatics

Introduction to Dotmatics

Why Transition to an Electronic Laboratory Notebook?

ELN Data Entry Considerations

Biology vs Chemistry




Biology vs Chemistry: Variety and Complexity of Workflow dotmatics

CHEMISTRY BIOLOGY



Biology Example: General ELN dotmatics

® @& @ knowledge soluti

 Summary metadata
* Quick links
* Reagents table with lookup
- Free text options possible
* Method/SOP table with lookup

- Access the associated
method selected

 Results & Conclusions section
(for attaching files) )







Chemistry Example: One Page ELN dotmatics

* Reagents table linked to RXN
scheme

e Solvents table with lookup
* Products table linked to RXN scheme

* Procedure write up area supporting
masks

* Risk assessment table
- CAS number hyperlink to MSDS

- Unique hazard pictograms







Summary

dotmatics

® @& @ knowledge soluti

WHY AN ELN?

DATA ENTRY

ORGANISATION

Efficiency
Quality
Productivity
Collaborative
Scalable

Typing Directly
Attaching Files

Structured ELN
Chemistry

DOTMATICS ELN

Improved visibility
Secure
Cost
Environment
Organisation

Extracting Data
Screening (upload & process raw data)

Unstructured ELN
Biology



Dotmatics ELN dotmatics




Alexander Minges, Heinrich-Heine-Universitat Diusseldorf: eLabFTW — das freie
elektronische Laborjournal

Abstract

eLabFTW ist eine freie und offene Software zur elektronischen Verwaltung und Dokumen-
tation experimenteller Arbeiten. Weiterhin ist eine Datenbankfunktionalitat implementiert,
welche die Organisation unterschiedlichster Informationen wie z. B. Versuchsvorschriften
vereinfacht. Durch seinen flexiblen Aufbau ist eLabFTW in praktisch allen experimentell ar-
beitenden Laboren einsetzbar und kann dort mit sehr geringem Aufwand auch auf eigener
Hardware in Betrieb genommen werden. Zusatzlich ist die Eingliederung an zentrale Infra-
strukturen, beispielsweise zur Benutzerverwaltung méglich. Uber eine umfangreiche Pro-
grammierschnittstelle (API) kann weiterhin eine Anbindung an externe Programme erfol-
gen, woruber beispielsweise eine automatisierte Dokumentation von Messergebnissen
realisiert werden kann.



eLabFTW

Das freie elektronische Laborjournal

Alexander Minges

Helmholtz Open Science Workshop ,Elektronische Laborbucher”
13. September 2018

Institut fur Biochemische Pflanzenphysiologie
Heinrich-Heine-Universitat Dusseldorf



Einfuhrung



Was ist eLabFTW?
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. Offene und freie Software (GNU AGPL 3.0 ZZ4%)

- Gemeinschaftliche Entwicklung durch
Freiwillige — von Wissenschaftlern, fur Wissenschaftler

- Browser basierte Benutzeroberflache, kompatibel mit
allen gangigen Browsern und (Mobil-) Geraten

- Ubersetzt in verschiedene Sprachen



Was ist eLabFTW?

eLabFTW ist eine freie und offene Software (FLOSS)



Was ist eLabFTW?

eLabFTW ist eine freie und offene Software (FLOSS)

Frei wie in ,Freibier eLabFTW ist jederzeit kostenlos verfligbar

Frei wie in ,Freiheit* der Quelltext steht offen zur Verfligung,
kann angepasst, verandert und weiterverbreitet
werden



Eine kurze Historie

2012 Initiiert von Nicolas Carpi am Institut Pasteur
Feb. 2013 Erste veroffentlichte Version (0.7.0)

2018 Offiziell durch das Institut Curie unterstutztes
Softwareprojekt

Aug. 2018 Veroffentlichung der aktuellen stabilen Version 2.0
Vorgestern Bugfix-Release 2.01



eLabFTW arbeitet platformunabhangig

» S B

- Installation auf zentralem Server (Webserver + PHP +
MySQL/MariaDB)

- Zugriff Gber Webbrowser auf Endgeraten (Desktop,
Notebook, Tablet, Smartphone)

- Keine Installation spezieller Software auf dem Client
notig, keine Bindung an bestimmte Betriebssysteme

I
© ® ©



eLabFTW wird weltweit eingesetzt

Berkeley

UNIVERSITY OF CALIFORNIA




Funktionsumfang



Benutzeroberflache

elLabFTW verfugt Uber eine moderne und ubersichtliche
Benutzeroberflache



A Experimente

- Frei definierbarer Status (z.B. ,abgeschlossen” ,laufend” ...)
- Zeitstempel moglich
- Definierung von Vorlagen und Schritten



-
= Datenbankeintrage

- Definierung von Vorlagen und Subtypen
- Nutzbar fur z.B. Laborinventar, Protokolle

- Definition von buchbaren Eintragen moglich



-
= Datenbankeintrage

- Definierung von Vorlagen und Subtypen
- Nutzbar fur z.B. Laborinventar, Protokolle

- Definition von buchbaren Eintragen moglich

’ Kategorisierung

- Frei definierbare Schlagworter (Tags)



Erstellen von Experimenten und Datenbankeintragen

Bearbeitung im grafischen Texteditor



Erstellen von Experimenten und Datenbankeintragen

Anhangen von Dateien mit Vorschau



Laborinventar

Inventarverwaltung mit frei definierbaren Vorlagen

10



Integrierter Zeitplan

Buchung von Geraten uber integrierten Kalender

n



Erstellen von Experimenten und Datenbankeintragen

Weitere Funktionen

- Eingabe alternativ als strukturierter Text (Markdown)
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Erstellen von Experimenten und Datenbankeintragen

Weitere Funktionen

- Eingabe alternativ als strukturierter Text (Markdown)
- Vorschau gangiger Dateiformate (u.a. PDF, TIFF, PDB, SDF....)
- Versionierung von Eintragen und angehangten Daten

- Verlinkung von Experimenten/Datenbankeintragen auch
untereinander

- Freigabe von Experimenten fur andere Benutzer

- Satz mathematischer Formeln

12



Zeitstempel

Fixierung von Experimenten mittels Zeitstempel

- Nachweis eines definierten Zustandes zum
Zeitpunkt X"
- Zeitstempeldienst (TSA) nach RFC 3161 (z.B. DFN)

- Datenintegritat mittels Signatur Uberprufbar

13



Zeitstempel

Fixierung von Experimenten mittels Zeitstempel

- Nachweis eines definierten Zustandes zum
Zeitpunkt X"
- Zeitstempeldienst (TSA) nach RFC 3161 (z.B. DFN)

- Datenintegritat mittels Signatur Uberprufbar
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Datenexport/-import

- Export einzelner Experimente und Datenbankeintrage inkl.
angehangter Dateien als ZIP

- Export als PDF-Datei mit Vorschau angehangter Dateien
- Massenexport als CSV (nur Text) und ZIP (inkl. Dateien)

- Import von Tabellen im CSV-Format als Experimente oder
Datenbankeintrage

14



Einbindung in bestehende
Infrastruktur




Benutzerauthentifizierung

- Nach Installation: Lokale Benutzerkonten

- Einbindung in zentrale Identitatsmanagementsysteme
moglich (SAML 2.0)

- Kombination von lokalen und zentralen Zugangen moglich

[ ] [ )
28
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Zugriff Uber offentliche REST-API

- Interaktion mit Geraten und Prozessen
- Automatisches Anlegen/AbschlieBen von Experimenten
- Hochladen von Daten zu eLabFTW

- Datenexport im JSON-Format



Erstellen eines Experimentes aus der bash heraus

#!/bin/bash

export API_KEY=XXXXX

curl -X POST -H "Authorization: $API_KEY" \
"https://elabftw.example.org/api/vl/experiments"

# Datei zu Experiment 3 hochladen

curl -X POST -F "file=@your-file.jpg" -H \
"Authorization: $API_KEY" \
"https://elabftw.example.org/api/vl/experiments/3"



@ python’

Python-Bibliothek zur einfachen Interaktion mit eLabFTW:



API-Zugriff

Erstellen eines Experimentes mit python

#!/sbin/env python
import elabapy

manager = elabapy.Manager(endpoint="https://elab.example.org/api/v1/",
token="XXXX")
exp = manager.create_experiment()

files = {'file': open('report.xls', 'rb')}
print(manager.upload_to_experiment(exp["id], files))


https://doc.elabftw.net/api.html

API-Zugriff

Erstellen eines Experimentes mit python

#!/sbin/env python
import elabapy

manager = elabapy.Manager(endpoint="https://elab.example.org/api/v1/",
token="XXXX")

exp = manager.create_experiment()

files = {'file': open('report.xls', 'rb')}
print(manager.upload_to_experiment(exp["id], files))

Weitere Beispiele: https://doc.elabftw.net/api.html


https://doc.elabftw.net/api.html

Ausblick




Kommende Funktionen

- Ausbau der Vorschaufunktion (z.B. Plasmidkarten)
- Umfangreicheres Rechtemanagement

- Moglichkeit hierarchischer Verwandtschaftsbeziehungen

20



Wie ausprobieren?




Demo-Installation

@ eLabFTW

https://demo.elabftw.net

21


https://demo.elabftw.net

Installation

* docker

https://doc.elabftw.net/install.html

22


https://doc.elabftw.net/install.html

Zum Abschluss




Weitere Fragen?

AAN
ame
A\ /4

Website https://www.elabftw.net
Hilfe https://doc.elabftw.net
Quelltext https://github.com/elabftw/elabftw

N

alexander.mingesa@hhu.de
nicolas.carpiacurie.fr

23


https://www.elabftw.net
https://doc.elabftw.net
https://github.com/elabftw/elabftw
alexander.minges@hhu.de
nicolas.carpi@curie.fr
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Nicole Jung, KIT: Chemotion ELN — Basis-Funktionen und besondere Anwendungen

Abstract

Chemotion ELN ist ein elektronisches Laborbuch (ELN) fir Forscher aus dem Bereich der
Chemie und angrenzenden Forschungsbereichen, das von Wissenschaftlern flir Wissen-
schaftler am Karlsruher Institut fir Technologie (KIT) entwickelt wird. Das webbasierte ELN
ist als Open Source verfligbar und bietet moderne Technologien fir diejenigen Chemiker,
die mit den derzeit verflUgbaren Systemen nicht zufrieden sind und flexible Lésungen fur
die Zukunft suchen. Das Chemotion-ELN bietet grundlegenden Funktionen, die fur die Er-
fassung und Verarbeitung der chemischen Forschung notwendig sind, insbesondere die
Arbeit mit molekularen Strukturen und Berechnungen basierend auf molekularen Eigen-
schaften. Das ELN unterstiutzt die Planung, Beschreibung, Speicherung und Steuerung
der Routinearbeit insbesondere von Organikern und wurde um Funktionen zur Kommuni-
kation und zum Austausch von Forschungsdaten mit Kollegen erweitert. Entsprechend der
Notwendigkeit einer modernen Forschungsinfrastruktur erméglicht das ELN die Suche
nach Molekulen und Reaktionen nicht nur innerhalb der Datenbank des Benutzers, son-
dern auch in gangigen externen Quellen wie SciFinder und PubChem. Das Chemotion
ELN unterscheidet sich von ahnlichen Systemen durch die Implementierung von besonde-
ren Anwendungen, die speziell auf die Arbeit von Wissenschaftlern in Universitaten ausge-
richtet sind. Hierzu zahlt die Reporting-Funktion, welche die Erstellung von formatierten
Berichten oder auch einer Supporting Information fur Publikationen erlaubt. Eine weitere
Funktion erlaubt es, erhaltene Daten auf Wunsch direkt in ein Repositorium fur For-
schungsdaten zu transferieren, um die erhaltenen Informationen zuganglich zu machen.
Das ELN soll insbesondere durch diese Funktion den stetig wachsenden Anforderungen
an ein gutes Forschungsdatenmanagement gerecht werden und die Forscher bestmaoglich
unterstitzen.



Chemotion ELN — Basis-Funktionen und besondere Anwendungen

Nicole Jung (Stefan Brase group)

Chemotion
funded by

KIT — University of the State of Baden-Wuerttemberg and
National Research Center of the Helmholtz Association



Intoduction group activities

Materials
Chemistry

Bioactive
Molecules

Software
Development
Chemotion

Organometallic
Chemistry &
Catalysis

Molecule
Archive

Solid Phase
Synthesis



Chemotion Projects online: www.chemotion.net



Information and helpers

Chemotion ELN - Youtube



Access to research data: Key challenges

AIMS: Infrastructure: Access to research data
Improve reproducibility of scientific work
Accelerate and facilitate scientific work

Device - Electronic Lab Notebook Repository
Integration

i - * Open Access
Remote work * Digital st.orage * No limitation (file types)
Data transfer *  Processing of data * Interoperability
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Access to research data: DEVICES (example)



Access to research data: Key challenges

AIMS: Infrastructure: Access to research data
Improve reproducibility of scientific work
Accelerate and facilitate scientific work

Device - Electronic Lab Notebook Repository
Integration

i - * Open Access
Remote work * Digital st.orage * No limitation (file types)
Data transfer * Processing of data * Interoperability



Chemotion Electronic Lab Notebook

B4 =
(N ElEl‘EI o‘©

[

O .,_
5 S

OPEN SOURCE
Source: Our findings &

S. Kanza, C. Willoughby, N. Gibbins, R. Whitby, J.G. Frey, J. Erjavac, K. Zupanic, M. Hren, K. Kovac, J Cheminfo. 2017, 9:31.

o—
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Electronic Lab Notebook - Samples
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Electronic Lab Notebook - Reactions



Chemotion Electronic Lab Notebook

B4 =
(N ElEl‘EI o‘©

[

1 .e. :
< o,

OPEN SOURCE
Source: Our findings &

S. Kanza, C. Willoughby, N. Gibbins, R. Whitby, J.G. Frey, J. Erjavac, K. Zupanic, M. Hren, K. Kovac, J Cheminfo. 2017, 9:31.

e
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Electronic Lab Notebook - Sharing
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Electronic Lab Notebook - Sharing Data



Electronic Lab Notebook - Sharing
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ELN - reporting and Supporting Information
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ELN - reporting and Supporting Information
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ELN - reporting and Supporting Information
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ELN - reporting and Supporting Information
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ELN - reporting and Supporting Information
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ELN - reporting and Supporting Information
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ELN - reporting and Supporting Information
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ELN - reporting and Supporting Information

Automated generation and collection

Sorting of contents (according to chapters)

Assignment of reactions to General Procedure and labeling e.g. {A}
Listing of identifiers

Listing of calculated/expected analysis

ACS Standard for analysis details
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ELN - reporting and Supporting Information

Automated generation and collection

Sorting of contents (according to chapters)

Assignment of reactions to General Procedure and labeling e.g. {A}
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ACS Standard for analysis details
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ELN - reporting and Supporting Information
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ELN - reporting and Supporting Information



ELN — Reporting: Document Types

Supporting Information:
Standard

Supporting Information:
Collection of
Spectra

Supporting Information:
Excel-Lists
Identifier

Project Reports

28 ACS Meeting Boston 2018
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Electronic Lab Notebook - CAS_SciFinder
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Electronic Lab Notebook - CAS_SciFinder
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Electronic Lab Notebook - CAS_SciFinder
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Electronic Lab Notebook - CAS_SciFinder



Access to research data: Key challenges

AIMS: Infrastructure: Access to research data
Improve reproducibility of scientific work
Accelerate and facilitate scientific work

Device - Electronic Lab Notebook Repository
Integration

i - * Open Access
Remote work * Digital st.orage * No limitation (file types)
Data transfer *  Processing of data * Interoperability
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Electronic Lab Notebook - Management



Electronic Lab Notebook - Management

Collections

chemotion.net

Collection 1

35

BJOC data

Collection 2

Collection 3

Test Import
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Electronic Lab Notebook - Management
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Chemotion Repository
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Chemotion Repository
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Chemotion Repository
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Chemotion Repository
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Disclosure of information: Repository
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Disclosure of information: Repository
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Chemotion Repository

-

Structure + DOI

Electronic Lab
NOTEBOOK

\ 4

Repositories

Export-Report

JOURNALS

©

'\



Overall Infrastructure

Software Software Databases
Analysis Processing Web-Services
Device — Electronic Lab Notebook Repositories
Integration -mg
g — * Open Access

* Digital storage
* Processing of data

e  Remote work
 Data transfer

No limitation (file types)
Interoperability

Institutions Institutions Storage
Service Advice KIT Library
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Thank you for your attention

KIT-Bibliothek
KIT-SCC
KIT-ITG

Icons made by Freepik, Madebyoliver, Anatoli, Dinosoft, Vectors market, Zlatko Najdenovski, and Gregor Cresnar
from www.flaticon.com



http://www.flaticon.com/

Florian Hauer, Labfolder GmbH: Digital in die Zukunft — elektronische Laborblicher
als zentraler Bestandteil des Forschungsdatenmanagements

Abstract

Sowohl die Anforderungen als auch die Mdglichkeiten des digitalen
Forschungsdatenmanagements andern sich aktuell mit grol3er Geschwindigkeit. Aus der
Entwicklung einer Plattform flr das Labordatenmanagement méchten wir folgende
Aspekte beleuchten:

1. Elektronische Laborbucher im Kontext des Forschungsdatenmanagements:
Méoglichkeiten und Herausforderungen

2. Rechtliche Rahmenbedingungen & Compliance

3. Trends und Entwicklungen: ein Blick in die Zukunft



Helmholtz Open Science Workshop
Elektronische Laborbucher”

Dr. Florian Hauer Co-Founder & CPO labfolder GmbH
14.09.2018



https://youtu.be/b1enVI9fsARU

www.labfolder.com



http://www.labfolder.com/
https://youtu.be/b1gnV9fsARU
https://youtu.be/b1gnV9fsARU

TRUSTED BY LEADING RESEARCH ORGANIZATIONS

e Foundedin 2013. Based in Berlin.

e 100+ paying organizations in 16 countries
e 60% academia/ 40% industry

e >25.000 users

DACH Annual Customer
5 Satisfaction Survey
2018

Geistlich

aaaaaa

Likelihood to use
labfolder in 5 years

uUsS

A
)
&2
Northwestern
University

Willingness to
recommend labfolder

REST OF THE WORLD

5 % AR %
1'!?) Wuki ApnTec



Life cycle of scientific data

Collect Manage Analyse // Distribute




Collect everything in one place




Collect everything in one place




Manage Data and Access




Finding and mining data




Finding and mining data




Data Sharing and Research Continuity

10



SNSNSSNNSNSNNSNSNSNSNSNANANASNNSN

Platform independent
Self-hosted or Cloud
Easy-to-use interface
Multilingual Ul

File attachments

MS Office Support

Tables, calculations & graphs
Free design of records
Protocol templates
Inventory & Sample Tracking
Mobile App

User Management

Rights, roles & access management
Full Audit Trail

Data Safeguarding
Compliance

SNNSNANSNNSNSNSNSNSNSNSNASNANANNS

Digital Signatures

PDF Export

XHTML Export

File export

Linking of data

Repository connectivity

Team communication
Comments

Search & Filters

Structured parameter recording
Data Mining

Unit interconversions

Flexible API

Device Integrations

Support

Onboarding & Training 1



COMPLIANT TO REGULATED ENVIRONMENTS

GLP

(OECD Guidelines on good laboratory practice)

GLP
requirement

Access control

Full audit trail

Digital
signatures

Daily backups

Data center
protected

Labfolder
Feature

Login, project access
rights

History function

Signing and witnessing

Provided by labfolder

Provided by data center

Compliance

v

NN XX

CFR 21 Part 11

(FDA guidelines for digital signatures)

Requirement

Signature
(biometric /
credentials)

Document
integrity

AcCcess
management

Labfolder
Feature

Signing and witnessing

Audit Trail, Controlled
deletion, Hash sum

Login, author control,
access rights
management

Compliance

v

v

v

12



Compliance in the digital lab

Process- and
Person-centered
role-centered

“How does a process
“Who did what W P

work and who is
and when?”

responsible?”

Integrity

“How is the integrity of

Data ensured?”




HAPPY TO SHARE KNOWLEDGE

www.labfolder.com/white-papers/

14


http://www.labfolder.com/white-papers/

Different priorities

Lab scientist

Pl

RDM, Librarian

Collect Manage

Analyse

Share

15



ONBOARDING DONE RIGHT

Tailor-made
onboarding process

Dedicated Account Manager
that handles initial
onboarding and support

— Online webinars (user &
%0 Admin) and on-site workshops

BlCL

00
00




PROPER IMPLEMENTATION IS KEY

qurdinate Kick Off
with BO/IT

' Admin User
‘Webinar  Webinar

-0—0—O0

Setup /
Installation

Goal: Per-group onboarding process of admins and users

Advanced
Admin
Q&A

1 Month

Advanced
User
Q&A

Fully in
Production

fully completed after 1 month

=

Coordinate
Super Users



ORGANIZATION-WIDE COMMUNITY PORTAL




SUPPORT RESOURCES

Average first response time: <60 min



SUPPORTING ALL STAGES

Implementation
support

Onboarding of group
leaders and scientists.

Continuous training of
(new) scientists and
students.

Installation User

& update support support

Supported installation and

e In-tool ticket system.
regular updates.

e Telephone and email

Technical IT support above support for scientists.

the operating system.

03

Integration
support
Supported APl integration
of in-house solutions for

linking, long-term
archiving, publication, etc.

20



| NEC Validated Hardware Design

InfiniBan

d or ,Data Center-Ready":

fthernet
SNAS8S60 I *

NEC GxFS Storage +
Labfolder Softwar

SNAO060 .

Pre-tested Reference Architecture

« Vertically scalable:

30 TB to 480 TB (per building block)
Horizontally scalable:

Additional building blocks

Local High Availability Solution

Data Replication to DR site

| GXFS Price varies with Performance (GB/s) and Capacity (TB)

Requirements.

| Rule of Thumb:

Hardware / Software / System Service for 5 Years included:
GXFS Appliance: Approx. 0,0026 USD per GB and Month

21



The digital lab notebook is the central data hub, the operating system as well as the

main result exploitation channel of the lab of the future.



23



24



Life cycle of scientific data

Collect Manage

Analyse

Share
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Pettenkoferstralde 4A, 10247 Berlin

CONTACT

Dr. Florian Hauer

pyroo%e COO & Co-Founder
pic here
fh@labfolder.com
@labfolder

Mobile: +49 (0) 176 24337833

+49 (0) 3086459390 contact@labfolder.com

www.labfolder.com



Ulrich Dirnagl, Abt. fiir Experimentelle Neurologie, Charite Universitatsmedizin
Berlin und QUEST Center for Transforming Biomedical Research, Berlin Institute of
Health: Nie wieder ohne — das elektronische Laborbuch aus der Sicht eines
Neurowissenschaftlers

Abstract

Aus der Sicht eines Wissenschaftlers und Leiters einer universitaren, neurowissenschaftli-
chen Forschungsabteilung mdchte ich in meinem Vortrag aufgrund mehrjahriger theore-
tischer Auseinandersetzung, praktischer Erfahrung und Begleitforschung zu und mit elek-
tronischen Laborbtichern folgende vier Thesen begriinden:

Das Papier-Laborbuch ist ein Atavismus und gehort eingemottet.

Das elektronische Laborbuch (eLN) kann viel mehr als ein Papierlaborbuch.
eLNs sollten Teil der guten wissenschaftlichen Praxis (GWP) werden.

Die Voraussetzungen daflir missen von den Institutionen im Rahmen der Grund-
ausstattung geschaffen werden (IT, LizenzgebUhren etc.).

hoObd -~



NIE WIEDER OHNE: DAS ELEKTRONISCHE LABORBUCH AUS DER SICHT EINES
EXPERIMENTELLEN NEUROWISSENSCHAFTLERS

Ulrich Dirnagl

QUEST
CENTER

nsforming Biomedical Res
Bllttt of Health



http://bit.ly/dirnaglbraunschweig

Papierlaborbiicher sind ein Anachronismus.....

VS.

Frederic Remington. Smoke signals; iPhone X
Amon Carter Museum, Fort Worth



Papierlaborbiicher sind ein Anachronismus.....
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Papierlaborbiicher sind ein Anachronismus.....

Kymograph, Johannes GY 6000 - 128 channel recorder
Muller, Sammlung der HU
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Ca. 1000 registered users
Ca. 700 active users



Founded in 1999

ca. 90 PhD Students, MD-Thesis Students, Technicians, Postdocs, Clinician Scientists,
Professors...

>90% third party funded (DFG, BMBF, EU, Foundations....)
Focus: Pathophysiology of stroke

Techniques: Molecular biology, Biochemistry, Histochemistry, Electrophysiology,
Behaviour, Imaging (SPECT, MR, CT, PET, Optical), Cell culture, In vivo modeling of
disease (rodent)

Among the leading labs in stroke research (citations, patents, transitions to clinical
trials...)

www.expneuro.de



http://www.expneuro.de/

Berlin Institute of Health:
Charité + Max Delbriick Center




Berlin University Alliance &, 4,



nature

CORRESPONDENCE
Power failure: why small sample
size undermines the reliability of Believe it or not: how much can we
Neuroscience rely on published data on potential
Katherine S. Button'2, John P. A. loannidis3, Claire Mokrysz', Brian A. Nosek?, drug targets?
Jonathan Flint®>, Emma S. J. Robinson® and Marcus R. Munafd’

Nature Reviews Neuroscience | AOP, published online 10 April 2013; doi:10.1038/nrn3475 I

“85% of health research is wasted.”




In academic medicine:

* Patients, research, teaching: ,Research after hours”
* Supervisors also have clinical duties

* Many students (often without formal training)

* Little supervision - lack of professionalism

In general:

* Very complex biology, very complex methodology
e Structural underfunding (project funding often ok)
* Hypercompetition, publish or perish



Plan
Hypothesis, Power, Preregistration...
Conduct The research process
Instructions, SOPs, Reduction of bias...
Analyze
Statistics, validity check...
Report
Publication, Repositories...

Adherence
Error management Legal regulations, GSP, Animal
welfare, ...

Documentation / Data
recording and archiving

Supporting processes
Education / Training

Methods to reduce bias,
statistics, experimental design...

Biosample, device and Communication
materials management Work group and Labmeeting...

tion and administration
ations, responsibilities..

PREMIER

Funded by

0;. VolkswagenStiftung



Governed by

* Standard operating procedures (SOPs)
* Guidelines

* QOpen Science: Open access, Open Data
* Electronic Laboratory Notebook (ELN)



Surveys
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ELN user (n) 214(5[3]7]1 q:_') 9 £
Sharing notes and data (naive) 8 non
Sharing notes and data (before test) N~ 0
Sharing notes and data (after test)
4,75 - 5,00
Following progress (naive) 4,50 - 4,75
Following progress (before test)
Following progress (after test) 4v25 - 4!50
4,00 - 4,25
Intuitive interface (naive)
Intuitive interface (before test) 3175 - 4100
Intuitive interface (after test) 3, 50 - 3’75
Use of mobile devices (naive) 3125 - 3150
Use of mobile devices (before test) 3.00-3.25
Use of mobile devices (after test) : .
2,75 - 3,00
Use of templates (naive) 250-275
Use of templates (before test) : :
Use of templates (after test) 2,25 - 2,50
_ 2,00 - 2,50
Personal support (naive)
Personal support (before test) 1175 - 2100
Personal support (after test) 150-1.75
3 )
Saving time (naive) 1,25 - 1,50
Saving time (before test) _
Saving time (after test) 1 ’OO 1 ’25
Better structuring (naive)
Better structuring (before test)
Better structuring (after test)
Integration of digital content (naive)
Integration of digital content (before test)
Integration of digital content (after test)
Annotation and freehand drawing (naive)
Annotation and freehand drawing (before test)
Annotation and freehand drawing (after test) |

https://f1000research.com/articles/5-2/v1
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follow progress (naive)
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intuitive interface (naive)

intuitive interface (ELN user)

mobile devices (naive)

mobile devices (ELN user)

templates (naive)

templates (ELN user)

personal support (naive)

personal support (ELN user)

save time (naive)

save time (ELN user)

better structuring (naive)

better structuring (ELN user)

integration of digital content (naive)

integration of digital content (ELN user)

annotation and freehand drawing
(naive)

annotation and freehand drawing (ELN
user)
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https://f1000research.com/articles/5-2/v1

Alle Daten in einem Archiv




Stichworter, Suchen (Daten, Projekte, Mitarbeiter....)




Nutzung von Vorlagen




Nutzung von Vorlagen




Jeder Eintrag verfolgbar, ob geldscht, verandert....

18



Exportieren, Signieren, etc.....

19



Arbeit im Team




Arbeit im Team: Kommentare




Nutzung von Daten ausserhalb des ELN, Export nach XHTML...

Schnittstellen
zu Laborgeraten



Kompatibilitat mit regulatorischen Standards

GLP

(OECD Guidelines on good laboratory practice)

GLP
requirement

Access control

Full audit trail

Digital
signatures

Daily backups

Data center
protected

Labfolder
Feature

Login, project access
rights

History function

Signing and witnessing

Provided by labfolder

Provided by data center

Compliance

CFR 21 Part 11

(FDA guidelines for digital signatures)

Requirement

Signature
(biometric /
credentials)

Document
integrity

Access
management

Labfolder Compliance
Feature

Signing and witnessing

Audit Trail, Controlled
deletion, Hash sum

Login, author control,
access rights
management



Schiitzt wenn in der AG oder im Institut ein Verdacht
aufkommt....

Quelle: Nature



Kann mitgenommen werden wenn man Institution verlasst

Quelle: Adobe Stock



Lost das institutionelle Archivierungsproblem (10 Jahre!)

Quelle: Kernkraftwerk Stendal (!)



Horses for courses — different types of LNs

Paper LN Generic, ELNs, High-End
electronic (iLabber, | ELNs
documentation | Labfolder, | (LIMS)

system (Word, |eCat...)
EverNote, ...)

Digital documentation (Text, graphics)* - | M M

Digital documentaion (Free hand drawing)* - (M) | |

Text search* - | | |

Searching projects* - 4| | |

Exchange of data* - ™M M M

Management of users, logging of entries, time stamp, (M) manually - | |

audit trail*

21CFR11 Compliance* - - | |

Management of inventories (e.g. probes, chemicals) - - (M) M

Workflows (tasks, experiments) - - (M) M

Device integration (e.g. scales, readers, microscopes) - - (M) M * Minimum
Analysis of raw data - - M ;E?:igf;\eer;

Cost low low Intermed. high the art eLN



Horses for courses — different types of LNs

Feature ELNs,
(iLabber,

Labfolder,
eCat...)

Digital documentation (Text, graphics)*

Digital documentaion (Free hand drawing)*

Text search* Do not meet minimum

Searching projects* requirements Too expensive, too
(time stamping, many features, too

Exchange of data* copy/deletion protection, complex, not user

Management of users, logging of entries, time stamp, = {800 iz tarjei= gl Al @0 friendly

: e
audit trail 11, etc.)
21CFR11 Compliance*

Management of inventories (e.g. probes, chemicals)

M
(%)
(%)
(%)

Workflows (tasks, experiments)

Linking instruments (e.g. scales, readers, microscopes)

Analysis of raw data

Cost Intermed.



Teurer als Papierlaborbuch
Integration in institutionelle IT
Administration, user support

Betriebliche und gesetzliche Vorgabe (GWP, Betriebsrat,
Datenschutz)



Einarbeitung ndtig

Neophobie: ,Was der Bauer nicht kennt... — ,Never change a winning
horse’

Paranoia |I: Andere konnten einem in die Karten schauen

Paranoia Il: Daten gehen verloren gehen, verschwinden in,Cloud’,
werden von Google oder Amazon ausspioniert etc.

Paranoia Ill: Firma geht bankrott, Mittel fir ELN werden gestrichen,
Wechsel an Institution ohne ELN

Technophobie (insbes. bei TAs)



ELN: Swiss army knife of experimental biomedical research

Collaboration

Quality Management
Good Scientific Practice

Auditing
Signing & Witnessing
Dissemination & Data archiving
Publishing

Collaboration
Inventory management

_ Templates
Data collection



Aber es hat keine Espresso-Funktion!

Espresso



. Das Papier-Laborbuch ist ein Atavismus und gehort eingemottet
. Das elektronische Laborbuch (eLN) kann viel mehr als ein Papierlaborbuch

. eLNs sollten integraler Teil von Data management plans (DMP) und der
guten wissenschaftlichen Praxis (GWP) werden

. Die HUrden liegen in den Képfen der Wissenschaftler ebenso wie bei den
Institutionen

. Die Voraussetzungen dafir mussen von den Institutionen im Rahmen der
Grundausstattung geschaffen werden (IT, Lizenzgebihren, Onboarding,
etc.). Auch die Fordergeber sind hier gefragt (Auflagen, Finanzmittel).



eLN voll integriert in Datengenerierung, Kollaboration und Dissemination
Integration in Open data Strategie
Publikation aus dem eLN [data journals]

Integration in strukturierte QM Systeme



Electronic laboratory notebooks — a pocket guide

https://f1000research.com/articles/5-2/v1



https://f1000research.com/articles/5-2/v1

How to pick an ELN







http://quest.bihealth.org



http://quest.bihealth.org/

http://bit.ly/dirnaglbraunschweig

Laborjournal

Monthly column Blog

laborjournal.de dirnagl.com @dirnagl



http://bit.ly/dirnaglbraunschweig
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Originaldaten digital verfiigbar, direkte Einbindung in ELN

Zusammenarbeit : Austausch von Infos, Protokolle und Daten zw/innerhalb von
Gruppen

Eintrage und Anderungen werden getrackt mit Zeitstempel, Versionskontrolle
Zugang zum ELN von verschiedenen Computern aus moglich

Haufig gebrauchte Protokolle konnen als Vorlagen hinterlegt werden
Projektfortschritt kann durch Gruppen-/Projektleiter einfach nachverfolgt werden
Suchfunktion

Kopieren von Daten und Datenarchivierung ist einfach

Unbegrenzte eLN Archivierung in Institution

Mitnahme des ‘Originals’ durch den Mitarbeiter wenn er/sie Institution verlasst



Torsten Bronger, FZJ: JuliaBase — Framework fiir Proben-basierte elektronische
Laborbucher

Abstract

JuliaBase ist ein in Python + Django geschriebenes Framework zur Entwicklung von Brow-
ser-basierten Probendatenbanken und ELN-LAsungen. Hauptanwendungsgebiet sind Ar-
beitsgruppen und Institute mit Workflows, bei denen Proben eine Vielzahl von Prozess-
und Charakterisierungstationen durchlaufen. Im Kern stellt JuliaBase die Proben-Chronik
in Form eines Probendatenblatts zusammen. Im ELN-Bereich positioniert sich JuliaBase
eindeutig bei den hochgradig anpassbaren Losungen inklusive Visualisierung und Analy-
se. Das erfordert dann allerdings eigene Programmierarbeit.



JuliaBase 14 September 2018

Torsten Bronger
Zentralbibliothek, Forschungszentrum Jilich
t.bronger@fz-juelich.de

1. Das Projekt

Ein-Person-Projekt, derzeit kaum neue Features

sehr gut gepflegt, stets an neueste Bibliotheken angepal3t
sehr gut dokumentiert

Python 3 + Django 2

Open Source (AGPL), GitHub

https://juliabase.org

2. Workflow

Probe

Y

Prozess 1

Y

Spaltung

Y N\

Prozess 2 Prozess 3

Y Y

Charaktefisierung 1 Charakterisierung 4

Y

Charaktefisierung 2

Y

Charakterisierung 3

3. Motivation

unseren Workflow abbilden

sehen, was mit einer Probe gemacht wurde
hohe Anpassung an die jeweiligen Apparaturen
Altdaten importieren

machtige Suche


mailto:t.bronger@fz-juelich.de
https://juliabase.org/

¢ neue Daten automatisch hineinbekommen
¢ bisherige Datenstrome nicht antasten

4. Neue Apparatur

DB-Modell nétig

Programmierung der Anzeigelogik nétig (mit 10-20 Zeilen ist man dabei)
Web-Schablonen nétig (u.U. auch fur's Laborbuch)

Programmierung fur den ,Remote Client®

Einfache Apparatur: < 10 Python-Zeilen, DB-Model dazu: auch < 10 Zeilen Apparatur mit
Subentitaten: = 20 Zeilen

5. Erweiterte Features

Vor-Auswertung

halbautomatische Probenvisualisierung

Themen und Unterthemen

Auftrage

RSS/Atom-Feeds fiir Benachrichtigung

Export von allen Seiten (auch Suchergebnissen)
responsive

6. Ausblick

Einfaches Zusammenklicken neuer Apparaturen
Versionierung (Offnung der Schreibrechte)

Rezepte

Nicht-SQL-Backend

Rohdaten speichern (alles, was durch's Ethernet pal3t)?
Anlagen-Reservierung?


https://github.com/juliabase/juliabase/blob/master/institute/views/samples/layer_thickness_measurement.py
https://github.com/juliabase/juliabase/blob/master/institute/models/physical_processes.py#L316
https://github.com/juliabase/juliabase/blob/master/institute/views/samples/solarsimulator_measurement.py

Ralf Oeser, Jutta Schlegel & Friedhelm von Blanckenburg, GFZ: MEDUSA - liber die
Entdeckung einer griechischen Sagengestalt in Japan und deren Weiterentwicklung
am Deutschen GeoForschungsZentrum Potsdam

Abstract

Im Zeitalter von Big Data, in denen immer mehr (geochemische) Daten generiert werden
und die interdisziplinare Nutzung dieser Daten fur Wissenschaftler immer mehr zur
Voraussetzung wird, wird der Bedarf an einer leicht zuganglichen Datenbasis immer
deutlicherer. Obwohl kommerzielle Datenbanken existieren, erflllen sie oft nicht die
speziellen Anforderungen grol3er wissenschaftlicher Arbeitsgruppen. Im Jahr 2012 hat eine
japanische Gruppe von der Okayama University unter Yachi et al. die Open-Source-
Datenbank Medusa entwickelt, um die Nachteile kommerzieller und geschlossener
Datenbanken zu Uberwinden.

Medusa ist eine Mischung aus einem elektronischen Labor-Notizbuch (ELN) und einem
Labor-Informations-Management-System (LIMS), das alle Metadaten und
Analyseergebnisse einer Probe speichert. So ist es in der Lage die Wege einer Probe von
der Probennahme im Feld, Uber die Aufbereitung im Labor, bis hin zur anschlieenden
Analyse und Lagerung zurtickzuverfolgen. Dartber hinaus bietet Medusa die Moéglichkeit,
Publikationen, Abbildungen und viele andere Arten von Daten mit den Proben zu
verknUpfen, was die Kommunikation und den Datenaustausch in kollaborativen Projekten
vereinfacht.

Ab 2015 wurde der Quellcode der japanischen Gruppe am GeoForschungsZentrum
Potsdam (GFZ) erweitert, um den unterschiedlichen Anforderungen verschiedenster
wissenschaftlicher Bereiche (i.e. Biologie, Geomorphologie, Geochemie, Geologie,
Geophysik und Bodenkunde) gerecht zu werden und den Datenaustausch im Rahmen des
EarthShape Projekts (DFG-SPP 1803) zu ermdglichen. Heute ist Medusa in der Lage,
Daten Uber CSV-Dateien zu importieren und zu exportieren, IGSNs zu generieren und zu
veroffentlichen und die Beprobungsstandorte in einer interaktiven Karte zu visualisieren.
Dartber hinaus wird die Datensicherheit und der Zugriff durch die Implementierung eines
intelligenten Gruppenmanagements gewahrleistet. In diesem Vortrag werden wir Erfolge
und Herausforderungen von fast 3 Jahren Medusa Entwicklung und Benutzererfahrung
prasentieren und einen Einblick vor und hinter die Kulissen gewahren.



Medusa

Die Entdeckung einer griechischen Sagengestalt in Japan und
deren Weiterentwicklung am Deutschen
GeoForschungsZentrum Potsdam

by Toyomi Usami



Einleitung - Anforderungen

Was ist das fur eine Probe?

Welche Daten wurden schon
gemessen?

...und wer ist Nadine?

Ist die Probe schon angesauert?

Ist diese Probe ,,M11" die gleiche
wie diese ,M11"?

Wer hat Zugriff auf meine Daten?



Einleitung - Allgemein

Medusa...

...Ist ein Hybrid aus einem Elektronischen Laborbuch (ELN)
und einem Labor Management Information System (LIMS)

...kann die Arbeitsschritte an einer Probe darstellen
...kann Probenlager organisieren
...kann (geochemische) Datensets archivieren



Einleitung — Kategorien der Kerndaten

« Sample

« Sampling Campaign
« Sampling Location

« Storage Room/Box
« Analyses

« Bibliography

« File

Informationen sind verlinkt!



Einleitung — Architektur far Earthshape

Architektur

« Datenbank = PostgreSQL
« Webserver = Apache
« Webframework = Ruby on Rails

* Physischer Standort = Linux Server im Rechenzentrum
— DMZ - Zugriff auch far Institutsfremde Partner
— Login via Browser
— Backup via RZ



Interface - Admin
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Interface - Seitenlayout

Kategorien

Suche

| I —0. . |

Ergebnisse

Neuer Eintrag




Interface - Seitenlayout

Suche

| I —0. . |

Ergebnisse

Neuer Eintrag




Interface - Seitenlayout

« TEXT

—
=
13

Ergebnisse

Neuer Eintrag




Interface - Seitenlayout

« TEXT

—
=
©

Neuer Eintrag




Interface - Seitenlayout

« TEXT

—
=
13



Interface - Probe

Aktueller Lagerort

Informationen Uber den Eintrag

Bild/Karte

und
Stammbaum

12
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Interface - Probe

Aktueller Lagerort

« TEXT

Informationen Uber den Eintrag
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Interface - Probe

Proben sind leicht
Aktueller Lagerort und eindeutig

/

identifizierbar durch

e TEXT die Etiketten mit IGSN

-I ]
[=];
IGSN:GFRO100FC

LCPED30-06-RO-W6



Interface - Probe

Aktueller Lagerort

« TEXT

Informationen Uber den Eintrag
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Interface - Probe

Aktueller Lagerort

1 1 &\l

« TEXT
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Interface - Probe

« TEXT

| B e e |

at-a-glance daughter analyses

Preparation type

extraction
owven dried

sieving

17
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hib
Info
ECEC
4020

<2mm

file

preparation (3)




Interface - Probe

Aktueller Lagerort

at-a-glance daughter analyses bib file {1} preparation (3

Filetopic name global-id
° TEXT [0 results ED%-analyses.xls 20170118101533-543344

O select all

edit

Filetopic File upload Group

- required - v‘ [m] Keine Datei ausgewa3hlt. Projiii

A - required - |

field measurement
other

publications
results

sample strategy
SOP (standard operational procedure)
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Interface - Probe

Titel

at-a-glance daughter analyses bib file {1} preparation (3

Filetopic name global-id
° TEXT [0 results ED%-analyses.xls 20170118101533-543344

O select all

edit

Filetopic File upload Group

- required - v| [m] Keine Datei ausgewa3hlt. Projiii

A - required - |

field measurement
other

publications
results

sample strategy
SOP (standard operational procedure)
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Interface — Sampling Location

« TEXT

—
=
@



Interface - Karte

—
=
13

« TEXT
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Interface - csv Upload

Upload new entries from a CSV file

Storageroom/Box (B83)

Sampling Location (889)

Sampling Campaian (229)

Sample (883

Sample Name Parent IGSN Collection method Material Location Campaign
Con_B 02-Mar-15 hd autornatic sam | W wataririvar w Conuent W Freiburg ¥
Depth (m from groundlevel) Date Quantity (initial) Quantity unit Quantity (current) Labname Box
0.0 2015-02-02 is.0 roil is.0 Bl COM_BO W
Container Description Name Affiliation
1Sml-tube [pir % Jakob Sohrt Uni Freiburg
Group
Fraiburg w
Sample Mame Parent IGSN Collection method Material Location Campaign
Con_B 03-Mar-135 w autornatic zam W wateririver b4 Convent W Freiburg #
Depth (m from groundlevel) Date Quantity (initial) Quantity unit Quantity (current) Labname Box
0.0 2015-03-03 15.0 ull 1s5.0 13 COM_BO | W
Container Description Name Affiliation
1Srl-tube (pir Jakob Sohrt Uni Fraiburg
Group
Freiburg -
Sample Name Parent IGSM Collection method Material Lecation Campaign
con_B 04-Mar-135 v automatic sam | W wateririver hd Convent W Fraiburg %
Depth (m from groundlevel) Date Quantity (initial) Quantity unit Quantity (current) Labname Box
0.0 Z015-03-04 15.0 il i5.0 CB3 COM_BO W
Container Description Name Affiliation
15ml-tube [pir % Jakaob Sohrt Uni Freiburg
Group
Freiburg L3
Sample Name Parent IGSN Collection method Material Location Campaign
Con_B 05-Mar-15 w automnatic sam |W wateririver hd Convent % Freiburg %
Depth (m from groundlevel) Date Quantity (initial) Quantity unit Quantity (current) Labname Box
0.0 Z015-03-05 1i5.0 ml 15.0 CB4 COM_BO W
Container Description Name Affiliation
15mil-tube [pir Jakaob Sohrt Uni Fraiburg

Group
Freiburg .

22
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Stelle sicher, dass alle benoétigten Daten wahrend der Probennahme notiert werden- Probenaufnahmebdgen

23
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Anwendung - Earthshape

Earthshape, ein interdisziplinares Projekt

2016-2022

Graphik: https://esdynamics.geo.uni-tuebingen.de/earthshape/fileadmin/content/images/Disciplines.png



Anwendung - Medusa in Earthshape

Erfahrungsbericht — Herausforderungen/Probleme vor und nach
der EinfUhrung

« Welche Metadaten werden erhoben?
— Flexibilitat vs. Durchsuchbarkeit
— Datenmanagement — Datenbank vs. Anhange

 Wer setzt die neuen Ildeen um?
— externe Firma
— projektangestellter Informatiker
— interessierte Kollegen



Anwendung - Medusa in Earthshape

Erfahrungsbericht — Herausforderungen/Probleme vor und nach
der EinfUhrung

 Wie sorgt man dafur, dass die Leute das Programm nutzen?
— EinfuUhrung mit Projektstart
— klare Richtlinien

 Wie pflegt man das Programm am Besten, damit es uUbersichtlich
bleibt und die Daten korrekt sind?
— Dropdown Listen
— Administratoren
— Kollisionsabfragen
— Klare Zustandigkeiten
— Kurse
— Qualitatskontrolle bei Hiwis
— vom Geréat in die Datenbank



Fragen?

Mehr Informationen:
Jutta.schlegel@gfz-potsdam.de

Interesse?
https://github.com/ulbricht/medusa
https://dream.misasa.okayama-u.ac.jp/documentation/

27
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mailto:Jutta.schlegel@gfz-potsdam.de
https://github.com/ulbricht/medusa
https://dream.misasa.okayama-u.ac.jp/documentation/

Anhang

Yiew all entries

Campaign Name: Give your field campaign a name. We recommend a
name/abbreviation related to the sampling location.

Project: Give information about which project the samples were taken for.

Time series: “Yes”, if you will return to this location and take further
samples, else “No”.

Sampling strategy: Give a brief summary how the sampling is planned
(e.g. "3 sediment traps installed for 5 days on river bed”) Detailed
information can be uploaded later via file.

Weather conditions: Mention the weather if this can influence your
samples.

Comment: Other important information, which is missing in the campaign
category.

Information: After creation of an entry, detailed information about the
sampling strategy can be uploaded.

Group: Select a group to define read and write rights.

Map Sampling Campaign Sampling Location Storageroom/Box Sample Analysis File Bibliography Import of CSY



Anhang

View all entries

Map ampling Campaign Sampling Location Storageroom/Box Sample analysis File Bibliography Impo

Is Parent / Parent: "Is parent” can be selected by admlnlstrators to create a
new parent Iocatlon Group Sample Locations (e. .9. AZPED10, AZPED20, ..)toa
bigger area (e.g. “Parque Nacional Pan de Azucar”).

Site Name: Give your sampling location a nice, meaningful name.

Latitude: Use format dd. yyyy N/S or +/- dd. yyyy. The system is WGS84.
Parent locations build an interval from their daughter locations.

Longitude: Use format dd. xxxx E/W or +/- dd. xxxx. The system is WGS84.
Parent locations build an interval from their daughter locations.

Elevation: Note in m above sea level. Parent locations build an interval from
their daughter locations.

Vegetation: Inform about the major vegetation.

Topographic position: Describe the position from your sample on the relief
(e.g. toe slope, plateau)

Landuse: According to Engelen and Wen (1995) inform about the major
landuse.

Light situation: Describe the intensity of solar radiation at your site (e.g.

“exposed to open sun; canopy coverage”).

Hillslope: Write down in degrees.

Aspect: Inform about which direction your slope is in.
Description: Other important information, which is missing.
Group: Select a group to define read and write rights.

of CSV



Anhang

Yiew all entries Map Sampling Campaign Sampling Location Storagerocom/Box Sample Analysis File Bibliography Import of CSV

« Name: Give a distinct name for the Building, Room or Box.

« Parent: Describes where your Building, Room or Box is. The first parent is very
likely an institute (Figure 1).

- Box type: Describes the type of the current location.

« Group: Select a group to define read and write rights.



Yiew all entries Map

Anhang

Sampling Campaign Sampling Location Storageroom/Boy Sample Analysis File Bibliography Import of CSY

. Sample name is a clear name to identify your sample fast. It can be the name you gave in the field.

. Parent: In case of a subsample you can link it to an existing sample.

. IGSN: Will be generated automatically according to the information in your user account.

. Collection method: This describes the elementary method/tool how the sample was taken.

. Classification: Gives information about the material (e.g. plant) and the type (e.g. twig) of your sample.

. Sampling Location: Link here the sampling site. Use the site of the parents for subsamples.

. Sampling Campaign: Link here your field campaign. Use the campaign of the parents for subsamples.

. Depth: above or below ground level.

. Date: Gives information which exact date your sample was taken or made if it is a subsample.

. Quantity unit: In most cases it’s in g, kg, ml or I.

. Quantity initial: Says how much of the sample was taken.

. Quantity current: Says how much sample is left. Don’t forget to update this, especially if you emptied the sample.
. Labname: Short name you use in the lab for analyses. (e.g. “Con43” instead of “CON-DC2-skel-2-3 (20-63mm)”)
. Storage Room/Box: Link here in which box or lab this sample is stored at the moment.

. Kind of Container in which your sample is stored. This information helps to find your sample later easier.

. Description: Other important information, which is missing.

. Group: Select a group to define read and write rights.

. Collector: Gives information about who takes the sample. Multiple entries can be made.

. Affiliation: This is the institute of the collector at the time when he takes the sample.



Anhang

International Geo Sample Number

Weltwelit einzigartige, alphanumerische Kennzeichung fur
Proben

 GFZ Potsdam stellt den Namespace “"GF” als
Registrationsservice zur Verfigung

« GFXXXyyyy
— X Ist ein semi-personeller Namespace
— y ist ein inkrementeller, alphanumerischer Code

 semi-personelle Namespace mussen bei Kirsten Elger (GFZ2)
registriert warden

« http://dataservices.gfz-
potsdam.de/igsn/esg/index.php?igsn=GFR0O10018
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Heiko Rosenfelder, DKFZ: iLabber — organisatorische und technische Einfiihrung

Abstract

,Gute wissenschaftliche Praxis® sind Stichworte welche immer wieder dafur sorgen, dass
Organisation, Ablaufe, Dokumentationen immer wieder auf den Prifstand gestellt werden.
Technischer und organisatorischer Fortschritt sorgen immer wieder fir Anderungen bei
den Ablaufen in der taglichen Arbeit im Labor oder bei den Verfahren der Dokumentation.
Unter anderem stiel3en einige Wissenschaftler und technische Mitarbeiter immer wieder
an Grenzen, wenn es darum ging elektronische Dokumentationen oder Ergebnisse im
klassischen Laborbuch zu notieren. Diese Medienbriche aber auch die immer groRer wer-
dende Menge an Daten lieferten die Motivation ein elektronisches Laborbuch am DKFZ
einzufuhren.

Im Vortrag geht es um die Umsetzung und Integration in das technische Umfeld der IT,
sowie um organisatorische Ablaufe und Strukturen fur den laufenden Betrieb in den Ab-
teilungen und Gruppe in den Laboren, sowie die entsprechenden Erfahrungen.
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Lebenszyklus — Organisation — Moglichkeiten - Erfahrungen
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Technik — Architektur ELN

PC/MAC

Benutzer Hardware/Virtualdesktop
[Browser }[Client }

I I

4 Windows 2012 N \

Applikations —

\ ) > Virtualisiert

" MS-SQL-2012 }
J ELN - DB | ;

Daten

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder



Wie komme ich zum
ELN

Antrag

ITCF
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Organisation of eln iLabber

Department/Abteilung/Kostenstelle
A190

Groups/Workinggroups I I I
A190-groupname

User




Roles at eln

User

« working with documents/experiments
» print, enable/disable permission
 Member of group(s)

Groupadmin / Keyuser
 Manage the group
 Permissions to the users
 Creates Projects

« Templates

Superuser only at ITCF

« Defines (new) groups

 add new user

 Administrates common templates

» Responsible for the technical resources



Projects and groups and user

User
 Member of a group(s)
» Access to project(s)

Groups
* Organisation
 Administration

Projects

» Scope of intrest, work

« Collaboration / teamwork
» Topic of research

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Projekte

Members_users

Mermbers_groups

L~ | Filter |

BENDERM
DASE,
GARDY AN
HAZIM
D3EM
WEBERCL

Add -=

<- Remove

DICKES
EICHMUE
G EICHK
KIORDM A,
LUIC

Permiesions that
Liver AL Wil qat o
axprmsate &y tha
pragect
Browse unsubmitted
Browse subrmitted
Read unsubrnitted
Read subrmitted

[ rounter =ign
Add

Permiesions that

Liver AL Wil qat o
the grofect

[ ] administrate

[ Update permission

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder




Experimente, Gruppen, Projekte, Dateien

* Feste Nummer, unveranderbar
* Gehoren dem Ersteller, festes Datum

« Sichtbarkeit (Listen und Lesen) und Moglichkeiten zum
Bearbeiten wird im Projekt geregelt

* Experimente konnen lesend oder auch bearbeitend geteilt
werden (,geshared")

 Im Gesamten
 Nur Teile davon

« Templates konnen aus Experimenten erstellt werden, meist
im Gruppen/Projektrahmen

« Excel, Word werden wenn importiert in ELN bearbeitet, die
Datei auf der Platte wird nicht aktualisiert

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



BioVia ELN
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Excel
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Word
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Bilder/Grafiken




Submission, counter sign

-
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Submission, counter sign
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Diverse Erfahrungswerte

Es bedarf eines standig prasenten Support seitens IT
* Word geht nicht rein (Plug-In, meist aber zu grol})
* Dateianhang klappt nicht (immer zu grof3)

* Fragen nach Regelungen in Projekten

Empfehlung: ofter und kirzere Sektionen submitten

Wird auch oft zur allgemeinen Dokumentation genommen

Archivformat, Ausdruck, Export ist PDF

Es wird so gut wie nie das Archivieren verlangt, fast immer wird ,geshared”

Gruppen informieren sich auch uber BioVia — Community (Webseite, Demo)

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dl(fZ.



Zusammenfassung

 Erfolgsgeschichte

* Fokussierung auf ,Laborbuch®

 ,ocience Management System" ist Ubergeordnet (LIMS ect.)
* Hervorragender Support des Herstellers BIOVIA

 Einfache Bedienung und sehr gute Suchfunktion

* Arbeitsweise muss angepasst werden

 Einfachheit, Datenkapselung und Schulungen waren ein
Schllssel in der Akzeptanz

 In Sachen Archivierung ware mehr Komfort winschenswert
» Skeptiker gibt es trotzdem

Wurden wir es wieder tun? JA!

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder dkfz.



Vielen Dank fur die Aufmerksamkeit !

Noch Fragem ?

9/19/2018 | Heiko Rosenfelder
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Tim Henckel, HZB: Elektronisches Laborbuch am Kompetenzzentrum Diinnschicht-
und Nanotechnologie fiir Photovoltaik Berlin (PVcomB) — Flexibilitat vs. Performanz

Abstract

Das Helmholtz-Zentrum Berlin fur Materialien und Energie erforscht komplexe Material-
systeme an verschiedenen Standorten, dazu gehdrt auch das Kompetenzzentrum
Dunnschicht- und Nanotechnologie fur Photovoltaik Berlin (PVcomB). Am PVcomB werden
verschiedene Solarzellentechnologien entwickelt. Ein besonderer Fokus liegt dabei auf
zwei Dunnschicht-Technologien zur Herstellung von Solarzellen, die sogenannte CIGS-
Technologie und die Silizium-Photovoltaik.

Wahrend der Herstellung und der anschlieenden Analytik von Solarzellen fallen etliche
Daten an, wie zum Beispiel Anlagenparameter oder Kennlinien. Zur Dokumentation und
Archivierung der Prozessierung und der Messdaten nutzt das PVcomB zum einen ein vom
HZB entwickeltes elektronisches Laborbuch, zum anderen ein vom PVcomB selbst ent-
wickeltes Datawarehouse-System.

Das elektronische Laborbuch ist auf Flexibilitat ausgelegt und erméglicht eine schnelle und
einfache Anpassung der zu speichernden Meta- und Messdaten. Durch diese Flexibilitat
und der dafur bendétigten Datenbankstruktur ist es nur mit viel Aufwand maglich, Daten
Uber einen langen Zeitraum abzufragen. Deshalb betreibt das PVcomB ein Dataware-
house, welches auf Performance ausgelegt ist, um viele Daten Uber einen grof3en Zeit-
raum performant abzufragen.

Da die Daten zwischen den beiden Systemen konsistent gehalten werden mussen, ist eine
weitere Schicht (,ETL® - Extract, Transform, Load) vonnéten. Diese ETL-Schicht kopiert ta-
gesaktuelle Daten aus dem elektronischen Laborbuch in das Datawarehouse.

Des Weiteren werde ich einen Einblick in das Nutzerverhalten geben und auf die Vor- und
Nachteile, sowie eventuelle Probleme bei der Nutzung eines elektronischen Laborbuchs
am PVcomB eingehen.
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