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¤ Zentrale Aspekte

¤ Ein Laborbuch dient primär der Protokollierung
der Datenerhebung und der Dokumentation erster Ergebnisse.

¤ Struktur(ierung) ist essentiell für die Nachnutzbarkeit.
Stuktur ist wichtiger für Informationen als Digitalität.

¤ ELNs dienen nicht der Ablage oder Verarbeitung von Daten.
Schnittstellen ermöglichen aber die Informationsweitergabe.

¤ Es gibt nicht das eine ELN für alle Anwendungsfälle.
ELNs müssen immer an die Abläufe angepasst werden.

¤ Interoperabilität zwischen ELNs ist ein Wunschtraum.
Entscheidend sind Struktur und robuste Exportformate.
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Problemstellung
Strukturierte Dokumentation der Abläufe im Labor

Problemstellung

I Strukturierte Dokumentation der Abläufe im Labor

I Vollständige Nachvollziehbarkeit, ggf. Reproduzierbarkeit

Antwort auf sechs Fragen

ä Wer hat

ä was

ä mit wem

ä wann

ä wie

ä und warum gemacht?
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Herausforderungen und Anforderungen
Strukturierte Dokumentation der Abläufe im Labor

Herausforderungen

I Durchdachte digitale Abbildung der Prozesse und Abläufe
für möglichst intuitive Bedienbarkeit

I Strukturierung und gröÿtmögliche Maschinenverarbeitbarkeit
ohne Einschränkung der notwendigen Flexibilität und Freiheit

Anforderungen

I plattformunabhängig, robust, resilient

I muss im Labor genauso wie vom Schreibtisch erreichbar sein

I Unterstützung von Formatierung und Medien (Bilder, . . . )

I Mehrwert gegenüber dem analogen Laborbuch: (automatische)
Querverweise (Links), Verfügbarkeit an mehr als einem Ort

I muss Vertraulichkeit (inkl. Zugri�skontrolle) und
Datensicherung/Datenschutz gewährleisten können
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Kontext und Beitrag
Strukturierte Dokumentation der Abläufe im Labor

Kontext
I wissenschaftlicher Kernaspekt

� Nachvollziehbarkeit

I Station im Forschungsdatenlebenszyklus
� Datenerhebung, Planung

I Bedeutung
� Nachvollziehbarkeit der Datenerhebung
� Ausgangspunkt für weitere Planungen

Beitrag
I digitale, strukturierte Dokumentation der Abläufe im Labor

� intuitiv aufgrund intellektueller Durchdringung der Abläufe

I �exibles, von den Nutzenden weitestgehend anpassbares System
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Leichtgewichtig, �exibel und Wiki-basiert

LabInform ELN: A lightweight and flexible
electronic laboratory notebook for academic research 

based on the open-source software DokuWiki

ChemRxiv, 2023, doi:10.26434/chemrxiv-2023-2tvct

Mirjam Schröder, Till Biskup*
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Primärer Fokus: eine digitale Laborbuchseite
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Primärer Fokus: eine digitale Laborbuchseite

Typischer Aufbau einer Laborbuchseite
I Metadaten am Kopf

� Schlüssel�Wert-Paare
� zur Aggregierung von Informationen in Überblickstabellen genutzt
� bei Änderungen neue Laborbuchseite anlegen

I Protokoll
� chronologisch, typischerweise minutengenau
� oft mit Querverweisen auf Messungen vorher und/oder nachher

I Kommentare
� Einschätzungen, Verweise auf die Literatur, . . .

I Analyse
� nachträglich auÿerhalb erzeugt (z.B. ASpecD) und eingebunden

I Dokumentation
� Metadaten während der Datenerhebung: typischerweise Info�le
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Wiki-basiert: einfaches Editieren über jeden Browser, einfaches Markup
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Neuer Laborbucheintrag über ein Formular und mit Vorlagen
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Messungen �nden immer auf Proben statt: (automatische) Verknüpfungen

Schlüsselkonzepte
I Eine Messung �ndet immer auf einer Probe statt.
I Eine Probe ist aus einem Batch abgeleitet.

Konsequenzen
I Vor einer Messung muss eine Probe,

vor einer Probe ein Batch angelegt werden.

Batch Sample Measurement

* Batches und Proben werden automatisch durchnummeriert
und automatisch miteinander und mit der Messung verknüpft.
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Quantenchemische Rechnungen �nden immer auf Geometrien statt.

Schlüsselkonzepte
I Eine Rechnung �ndet immer auf einer Geometrie statt.
I Eine Geometrie gehört immer zu einem Molekül.

Konsequenzen
I Vor einer Rechnung muss eine Geometrie,

vor einer Geometrie ein Molekül angelegt werden.

Molecule Geometry Calculation

* Moleküle und Geometrien werden automatisch durchnummeriert
und automatisch miteinander und mit der Rechnung verknüpft.
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Inventar: Überblicksseite über einen Batch mit Querverweisen
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Konzept und Umsetzung: das LabInform ELN

Inventar: Überblicksseite über eine Probe mit Querverweisen
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Was ist ein ELN? Und was ist es nicht?
Versuch einer sinnvollen De�nition

essentielle Bestandteile eines ELN

I Ersatz für das analoge, papierbasierte Laborjournal

I Zugri� sowohl vom Labor als auch vom Schreibtisch
(→ webbasiert)

I Bilder und Medien

I strukturierte Inhalte (Schlüssel-Wert-Paare)

I vorlagenbasierte Erstellung neuer Seiten

I Anpassbarkeit der Vorlagen über die Nutzerschnittstelle

I tabellarischer Überblick über Experimente/Messungen
mit Möglichkeit der Sortierung und Filterung

I Export aller Inhalte in ein generisches Format
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Was ist ein ELN? Und was ist es nicht?
Versuch einer sinnvollen De�nition

optionale Bestandteile eines ELN

I Inventar für Proben

I Schnittstelle zu Auswertungsroutinen, um Ergebnisse von Analysen
automatisiert ins Laborbuch einzutragen

keine Bestandteile eines ELN

I Datenspeicher/Repositorium

I Forschungsdatenkatalog

I Management der Messaufbauten(LIMS?)

I allgemeines Projektmanagement inkl. Anträge und Publikationen

I Inventar für Verbrauchsmaterialien(LIMS?)

I Work�ows für die Datenauswertung
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Anwendung auf die eigene Praxis
Ein paar Ideen

I eigene Abläufe intellektuell durchdringen und verbalisieren
� zwingende Voraussetzung für die Digitalisierung
� gute Gelegenheit, bisherige Abläufe kritisch zu hinterfragen

I Abgleich mit Strukturen, die LabInform ELN vorgibt
� Batch → Probe → Messung, Molekül → Geometrie → Rechnung
� Passt was davon? Lässt sich was verwenden/erweitern?
� typische Erweiterungen: Synthesen, Probengefäÿe, . . .

I Vorlagen für die eigenen Anwendungsfälle entwickeln
� generelle Struktur sollte erhalten bleiben:

strukturierte Kopfdaten mit Links, Protokoll, Beschreibung
� Vorlagen lassen sich aus dem Wiki heraus bearbeiten/anpassen
� Vorlagen für Bereiche einer Seite sind ebenfalls möglich

* aktuell ca. 10 individuelle LabInform ELN-Installationen
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Anwendung auf die eigene Praxis
Ausführliche Dokumentation, online verfügbar

https://eln.docs.labinform.de/
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Vorteile gegenüber Alternativen
Betrachtete Alternativen

Eine Reihe quello�ener bekannterer ELNs
I Chemotion

� ursprünglich von und für synthetische Chemiker entwickelt
� von einer Uni-Arbeitsgruppe entwickelt (keine Softwareentwickler)
� will sehr viel sein: ELN, Repositorium, Datenauswertung, . . .

I elabFTW
� hochgradig modular, muss aber komplett angepasst werden
� explizit nicht hierarchisch: ausschlieÿlich Tags
� im Wesentlichen ein Entwickler

I openBIS
� Fokus auf Abläufe in der Biologie
� ist sehr viel mehr als ein ELN
� von einer Uni-Arbeitsgruppe entwickelt (keine Softwareentwickler)

* gute Kandidaten, wenn sie zu den eigenen Anforderungen passen
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Vorteile gegenüber Alternativen
Wie sich das LabInform ELN unterscheidet

robust, minimale Anforderungen

I keine Datenbank: alles in Textdateien im Dateisystem

I robuste und bewährte Wiki-Engine (DokuWiki)

I ausdrucksstarkes Wiki-Markup, einfach erlernbar

I einfache Exportmöglichkeiten (u.a. PDF, ODT)

I generische API zum Zugri� von auÿen (erlaubt Automatisierungen)

I Kon�guration und Anpassung fast ausschlieÿlich browserbasiert

Trennung von Zuständigkeiten

I Fokus: Dokumentation der Abläufe im Labor
I keine Ablage von Daten

� LabInform Datensafe als Repositorium für warme Forschungsdaten

I keine Datenverarbeitung
� ASpecD-Framework zur lückenlos protokollierten Datenverarbeitung
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