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Anbindung eines elektronischen Laborbuchs an eine vorhandene
Langzeitarchivierungsinfrastruktur

1. Einleitung

Im Rahmen des Sonderforschungsbereiches wird eine Langzeitarchivierungsinfrastruktur (LZA) aufgebaut. Diese |: ; 5 ;

Infrastruktur wird aus einem Repository (GWDG CDSTAR [1]) bestehen, in welchem Forschungsdaten mit den @ @

dazugehorigen Metadaten abgelegt werden kénnen. Die Eingabe der Daten soll Gber zwei Wege moglich sein: — N

iber ein Webportal des Repositories oder aber in einem elektronischen Laborbuch (ELN) (eCAT [2]), welches | —— ' : L
derzeit von drei ausgewahlten Doktoranden aus unterschiedlichen Fachgebieten (Physik, Zellbiologie, @ — IR @ —=
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Pharmakologie) pilothaft verwendet wird. Vom ELN aus missen die Daten dann in das Repository exportiert | webmeroc Webstore \ h_ETﬂ Webportal
werden, damit sie flir andere Forscher des SFBs zur Verfigung gestellt und mit anderen Daten durchsuchbar 5 ResT | DESTOAN (Liferay)
gemacht werden (Export-Tool, siehe Abbildung 1). Dabei besteht die Schwierigkeit darin, dass die Datenerfassung |: . % Talend Open Studio . 5 .
im ELN sehr flexibel sein muss, um sich dndernden Bedingungen in Forschungsprojekten anpassen zu kénnen, | . filestores S D :
aber auf der anderen Seite die Daten in einer nachnutzbaren strukturierten Weise exportiert werden missen. \ o pertend J \ J N J
Diese Arbeit beschreibt wie ein solcher Datentransfer aus dem ELN in das Repository der LZA realisiert werden Elektronisches Laborbuch (eCAT) Export-Tool Repository

kann. Abbildung 1: Ubersicht des technischen Konzeptes

2. Methoden

Um zu analysieren, wie der Datentransfer aussehen kann, mussten mogliche Anforderungen identifiziert werden. Dazu wurden die ELN-Benutzer interviewt, das Quell- und Zielsystem analysiert und
eine Literaturrecherche zur Ermittlung von Standards flr die Speicherung von ELN-Daten durchgefuhrt. Aus der Verknupfung dieser Anforderungen wurde dann das Konzept entwickelt, das
anschlieRend prototypisch mithilfe eines sogenannten Extract-Transform-Load-Softwareproduktes (Talend Open Studio) umgesetzt wurde (Export-Tool in Abbildung 1).

Elektronisches Laborbuch Repository
+ Sofortiger Export Elektronisches Laborbuch (eCAT) : Web portal - Repository . + ISA-Ansicht
+ Komplexe / Individuelle Struktur hitps://sfb1002.med.uni-goettingen de/ + Einzelexperiment-Ansicht
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+ Verlinkungen auf Laufwerkinhalte _ Y-
+ (FileStore) DNA volume: 1.5 <€¢—Wissensdarstellung——» DNA volume DNAsample Results
: 1.45 | Y = le A - Al 2 | Mutati edit
+ Messdaten DNA sample: Yeast - Sample A - Aliquot 3 = : R
_ 1.5 | Yeast - Sample A - Aliguot 3 | Mutation Q  edit
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Results: DNA-Mutation __m 1 2 1.5 | Yeast - Sample B - Aliquot 1 | No Mutation j
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+ XML +JSON
+ Syntax + Verlinkungen tUber Object ID
+ Hyperlinks & URLs <Experiment-19361 name= PCR-Experiment (2014-09-10) > {
<Protocol>fs://AG1/Protocolls/PCR_Protocol.pdf</Protocol> ,,gittaeiifa. {' {h
<DNA_Volume>1.5</DNA_Volume> | Format - "Protocol” : {"type" : "file", "id" : EAEAO-1111-2222"}
<DNA_Sample>sample:A;aliquot:3</DNA_Sample> "DNAVolume": { "type": "double", "value" : 1.5, "unit" : "ml"}

<Results>
DNA Mutation <img src= bitstream.htmlI?1299.png />
</Results>

"DNA Sample": {"type" : "sample", "id" : EAEAO-1234-4321"}
"Results": { "type": "text",
"value" : "DNA-Mutation <img src= @file EAEA0-1135-813 />" }

}
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Abbildung 2: Drei Ebenen des Konzeptes jeweils mit Anforderungen aus den Interviews und der Quell- und Zielsystemanalyse.

3. Ergebnisse

Die Abbildung 2 stellt die Ergebnisse der Anforderungsanalyse und das Konzept dar. Es wurde herausgefunden, dass bei der Entwicklung des Konzeptes drei Ebenen betrachtet werden mussen: die
Wissensdarstellungs-, die Format- und die Speicherungsebene. Die dazugehorigen Anforderungen aus den Interviews und den Systemanalysen wurden in der Abb. 2 jeweils links und rechts zu jeder
Ebene aufgelistet. Aus den ca. 540 gefundenen Standards wurde ISA-TAB [3] fur die Entwicklung des Konzeptes ausgewahlt, da er die drei oben genannten Ebenen abdeckt.

Das sich daraus ergebende Konzept ist eine hybride Losung aus einer ,,Eins-zu-Eins“-Abbildung der Daten aus dem ELN und dem gleichzeitigen Aufbau der ISA-Struktur im Repository. Bei der 1:1-
Abbildung werden alle Eintrage und die geforderte Ordner- und Dateistruktur versioniert abgebildet. Dies erlaubt spater die Daten im Repository-Webportal in der Form anzusehen, wie diese auch im
ELN gespeichert waren. Damit im Repository zumindest der Aufbau der ISA-Beziehungen stattfinden kann, mussen im ELN spezielle Formulare (Investigation- und Study-Templates) verwendet werden,
die dem Export-Tool signalisieren, dass es sich bei der ELN-Struktur um eine ISA-Struktur handelt. Der Aufbau der ISA-Struktur ermaoglicht im Repository-Webportal eine ISA-TAB-konforme Ansicht der
Daten und bei eventueller Erweiterung der Funktionalitat des Webportals, auch einen Export der Daten nach ISA-TAB-Standard.

4. Diskussion

Zu den positiven Eigenschaften des Konzeptes gehoren: Es konnten jedoch folgende Probleme festgestellt werden:
- Die Funktionalitat des ELNs wird durch die Verwendung der ISA-Struktur nicht beeintrachtigt - Eine ISA-TAB-konformer Export war nicht moglich, da bestimmte Datenstrukturen aus dem
- Die ELN-Benutzer werden nicht mit einer Reihe von Regeln beim Anlegen der Daten ISA-TAB im ELN nicht erstellt werden kénnen

konfrontiert

- Die Verwendung der ISA-Struktur im ELN ist optional

- ISA-TAB-Standard sieht keine Speicherung von Freitextfeldern, insbesondere mit eingebetteten
Bildern und Verlinkungen vor.

- Das Verhalten des Export-Tools kann fur jeden ELN-Eintragstyp angepasst werden Im weiteren Projektverlauf muss das Konzept mit den Benutzern ausdiskutiert und entsprechend
- Die Experimente eines Versuchsaufbaus kénnen tabellarisch angesehen und angepasst werden. Eine neue Version des ELNs soll Uber neue Funktionalitaten verfligen, die

heruntergeladen werden
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