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— Glossar zu Vorlesung 20: ,Elektronisches Laborbuch” —

Hinweis: Die nachfolgend genannten Begriffe und Definitionen erheben keinen Anspruch auf formale Kor-
rektheit, sondern dienen lediglich dem besseren Verstandnis der in der Vorlesung behandelten Themen
und sind im jeweiligen Kontext zu sehen. Mehrfache, voneinander abweichende Definitionen in unter-
schiedlichen Kontexten sind daher moglich. Fremdsprachige Begriffe werden nach Moglichkeit (ibersetzt,
erscheinen aber ggf. unter ihrem urspriinglichen Namen in der Liste. Verweise auf andere Begriffe innerhalb
des Glosssars sind durch das vorangestellte Symbol 1+ gekennzeichnet.

API application programming interface, Program-
mierschnittstelle oder genauer 1Schnittstelle
zur Anwendungsprogrammierung

Auszeichnungssprache markup language maschi-
nenlesbare Sprache fiir die Gliederung und
Formatierung von Texten und anderen Daten.
Der bekannteste Vertreter ist die Hypertext
Markup Language (HTML), die Kernsprache
des World Wide Webs.

Datenbank database (DB) auch Datenbanksys-
tem genannt; System zur elektronischen Da-
tenverwaltung. Die wesentliche Aufgabe ei-
ner Datenbank besteht darin, groBe Daten-
mengen effizient, widerspruchsfrei und dau-
erhaft zu speichern und bendtigte Teil-
mengen in unterschiedlichen, bedarfsgerech-
ten Darstellungsformen fiir Benutzer und
Anwendungsprogramme bereitzustellen. Ei-
ne Datenbank besteht aus zwei Teilen:
der Verwaltungssoftware (Datenbankmana-
gementsystem, DBMS), und der Menge der
zu verwaltenden Daten, der Datenbank (DB)
im engeren Sinn. Die Verwaltungssoftware or-
ganisiert intern die strukturierte Speicherung
der Daten und kontrolliert alle lesenden und
schreibenden Zugriffe auf die Datenbank. Zur
Abfrage und Verwaltung der Daten bietet ein
Datenbanksystem eine Datenbanksprache (ei-
ne eigenstandige Programmiersprache, haufig

SQL) an.

Datensicherung backup, Kopieren von Daten in

der Absicht, diese im Fall eines Datenverlustes
zuriickkopieren zu konnen, entsprechend eine
elementare MaBnahme zur Datensicherheit.
Setzt eine sinnvolle Strategie zur langfristigen
Absicherung sowohl gegen Verlust als auch
gegen (ungewollte und oft zufallige) Verdnde-
rung voraus. Genauso entscheidend wie eine
gute Strategie und regelmaBige Datensiche-
rung ist dabei, die erzeugten Sicherungskopien
regelmaBig auf korrekte Funktion iiberpriifen.

DokuWiki freie, quelloffene TWiki-Software, die in

PHP geschrieben ist, eine hierarchische Or-
ganisation der Inhalte erlaubt und als Text-
dateien mit zugehorigen Medien direkt in ei-
ner Verzeichnisstruktur abbildet. Der Verzicht
auf eine Datenbank und die Verwendung des
Dateisystems macht DokuWiki sehr flexibel
und robust.

elektronisches Laborbuch ELN, digitale Variante

des klassischen Laborbuchs. Mitunter wird
sehr viel mehr unter diesem Begriff zusam-
mengefasst, bis hin zu 7TRepositorium fiir
Rohdaten, fKatalog, Projektplanungswerk-
zeugen, Proben- und Gerdteverwaltung, was
aber mehr Probleme aufwirft als hilft. Fiir ei-
ne Diskussion vgl. [1]. Vgl. TLaborbuch



ELN felektronisches Laborbuch Ausstattung, um ein angestrebtes Ziel zu er-

. . : reichen.
Erkenntnis Aneignung des Sinngehalts von erleb-

ten bzw. erfahrenen Sachverhalten, Zustin- jntellektuelle Beherrschbarkeit intellectual ma-

den oder Vorgangen, Ergebnis des Vorgangs
des Erkennens. Erkenntnis beinhaltet immer
eine auf die Erfahrung gestiitzte Beurteilung
und setzt notwendiger Weise ein Subjekt vor-
aus, das erkennt. Neue Erkenntnisse, die von
innerer und auBerer Erfahrung unabhangig
sind, sind immer Ergebnis einer schopferi-
schen Phantasie. Bei der Erkenntnis stehen
sich Subjekt und Objekt als Erkennendes und
Erkanntes gegeniber. Die Erkenntnis flihrt zu
einem Abbild des Objekts im Subjekt. Die
grundsatzliche Unvollstandigkeit dieses Ab-
bilds ist die Triebkraft hinter dem Erkenntnis-
gewinn und letztlich der TWissenschaft. Vgl.
[2]; wesentliche Beitrdge zur Erkenntnistheo-
rie und ihrer Anwendung auf die Naturwissen-
schaft kommen von Kant [3] /4].

Forschungsdaten zunachst einmal Daten, die im

Zuge wissenschaftlicher Vorhaben im Rah-
men von Forschung z.B. durch Digitalisie-
rung, Quellenforschungen, Experimente, Mes-
sungen, Erhebungen oder Befragungen ent-
stehen. Forschungsdaten im weiteren Sinn
umfassen dariiber hinaus (physische) Objek-
te und Werkzeuge (z.B. Fragebdgen, Softwa-
re und Simulationen). Forschungsdaten kon-
nen grundsatzlich analog oder digital vor-
liegen. Sie sind Ausgangspunkt der (empiri-
schen) Wissenschaft.

Forschungsdatenmanagement Umgang mit

TForschungsdaten Uber ihren gesamten Le-
benszyklus hinweg mit dem Fokus auf
TNachvollziehbarkeit und Nachnutzbarkeit;
wird meist auf die digitale Welt bezogen,
ist letztlich aber nichts anderes als saube-
res wissenschaftliches Arbeiten; notwendige,
aber nicht hinreichende Bedingung fiir den
wissenschaftlichen Erkenntnisgewinn.

hinreichend mathematisches Konzept, das eine

Bedingung beschreibt, deren Erfiillung aus-
reicht, um ein gegebenes Ziel zu erreichen.
Vgl. Tnhotwendig

Infrastruktur personelle, sachliche und finanzielle

nageability, nach Edsger Dijkstra [5] das
Hauptziel der Softwaretechnik (software en-
gineering) — und letztlich des Projektmanage-
ments. Unterschiedliche Lésungsansatze fur
ein Problem sind unterschiedlich gut intel-
lektuell beherrschbar. Entsprechend ist die
intellektuelle Beherrschbarkeit das zentrale
Kriterium fiir die Entscheidung, welche L&-
sung fiir ein Problem bevorzugt wird.

Katalog Werkzeug zum Auffinden und ErschlieBen

von Forschungsdaten. TForschungsdaten kon-
nen mit Hilfe eines Datenkatalogs gesucht,
gefunden und erschlossen werden. Ein Daten-
katalog enthalt vergleichbar zu einem Biblio-
thekskatalog verschiedene {Metadaten, die
die Grundlage fiir die Suche und Filterung
darstellen, aber nicht (notwendigerweise) die
TForschungsdaten selbst —im Falle der Biblio-
thek die Biicher. Typischerweise bieten auch
TRepositorien grundstandige Katalogfunktio-
nen, so dass die Unterscheidung zwischen Ka-
talog und Repositorium in der Praxis mit-
unter verschwimmt. Ein Katalog als Samm-
lung von TMetadaten zu bestimmten Objek-
ten erweist sich insbesondere dann als sinn-
voll, wenn die Menge der Objekte eine gewis-
se Schwelle berschreitet, die ein Auffinden
und Abrufen tber die einzelnen Objekte selbst
unmoglich macht oder zumindest massiv er-
schwert.

Konsistenz hier: logische Widerspruchsfreiheit;

Zusammenhang der Gedankenfiihrung

Laborbuch auch: Laborjournal, primares Doku-

mentationswerkzeug in den empirischen Wis-
senschaften, meist gebundenes Buch mit
durchnummerierten Seiten. Typische Inhalte
sind ldeen, Planungen, Notizen wahrend der
Durchfiihrung von Experimenten und zuweilen
Ergebnisse. Fiir Details inkl. evtl. rechtlicher
Aspekte vgl. u.a. [6, 7). Vgl. telektronisches
Laborbuch

Markup vgl. TAuszeichnungssprache



Metadaten wortlich ,Daten liber Daten”, Informa-
tionen zu den numerischen Daten, notwendige
Voraussetzung fiir eine sinnvolle Verarbeitung
der Daten im Kontext eines 1Systems zur
Datenverarbeitung und fiir tnachvollziehbare
Wissenschaft.

Modularisierung Aufteilung der Gesamtaufgabe in
kleinere Abschnitte. Die Aufteilung wird so
lange fortgesetzt, bis die Losung fiir den ak-
tuellen Abschnitt unmittelbar in Form von
Quellcode offensichtlich ist. Setzt die Defini-
tion von 1Schnittstellen voraus.

Modularitat Eigenschaft eines Systems, aus lau-
ter separaten, durch 1Schnittstellen mitein-
ander verbundenen Teilen zu bestehen. |.d.R.
Folge der TModularisierung und einzig erfolg-
versprechende Strategie flr die Tintellektuelle
Beherrschbarkeit komplexer Systeme.

nachvollziehbare Wissenschaft reproducible sci-
ence, seit der Etablierung rechnergestutz-
ter Datenauswertung eigentlich nie mehr er-
reichter, aber fiir die Wissenschaft konsti-
tuierender Aspekt, dass sich Ergebnisse und
Auswertungen unabhangig nachvollziehen las-
sen, weil alle dazu notwendigen Aspekte voll-
standig und ausreichend beschrieben wur-
den (tNachvollziehbarkeit). Motivation fiir die
Vorlesung, deren Ziel es ist, die Horer mit
Konzepten vertraut zu machen, die letztlich
eine ernstzunehmende nachvollziehbare Wis-
senschaft ermdglichen. Die tNachvollziehbar-
keit geht dabei weit {iber TReplizierbarkeit und
TReproduzierbarkeit hinaus.

Nachvollziehbarkeit zentraler Aspekt der TWis-
senschaft und der wissenschaftlichen Metho-
de, die die Intersubjektivitat ihrer Aussagen
ermoglicht. Setzt in der Regel eine thinrei-
chende Beschreibung (und Dokumentation)
der einzelnen Schritte voraus, die von einem
gegebenen Ausgangspunkt zu einem (neuen)
Ergebnis oder auch einer Erkenntnis kommt.

notwendig mathematisches Konzept, das eine Be-
dingung beschreibt, die zwar erfiillt sein muss,
um ein bestimmtes Ergebnis zu bekommen,
aber fiir die Erfiillung nicht ausreicht. Vgl.
Thinreichend

Plausibilitat (kontextabhdngiges) Beurteilungskri-

terium: etwas ist plausibel, wenn es maglich
und wahrscheinlich erscheint.

Qualitatskontrolle Uberpriifung der Qualitit von

Dingen oder Prozessen anhand vorher fest-
gelegter Kriterien. Allgemeine Kriterien sind
TKonsistenz und TPlausibilitat. Wenn sich die
Kriterien formal definieren und die relevan-
ten Charakeristika der zu (iberpriifenden Din-
ge oder Prozesse ohne direkte menschliche In-
teraktion bestimmen lassen, ist eine Automa-
tisierung mdoglich. Vgl. TQualitatssicherung

Qualitatssicherung Sicherstellung der Qualitat

von Dingen oder Prozessen. Vgl. TQualitats-
kontrolle

Replizierbarkeit replicability, unabhangige Wieder-

holbarkeit der (Roh-)Datenerhebung, meist in
Form von Experimenten und Beobachtungen,
entsprechend nicht in jedem Fall durchfiihr-
bar. Vgl. TReproduzierbarkeit, tRobustheit,
TVerallgemeinerbarkeit.

Repositorium Publikationsplattform  (u.a.) fiir

TForschungsdaten. Repositorien sind Publi-
kationsplattformen (u.a.) fiir Forschungsda-
ten. Als IT-Dienst werden sie i.d.R. von In-
stitutionen, Organisationen oder Firmen be-
reitgestellt und speichern die Forschungsda-
ten i.d.R. langfristig, dokumentieren die For-
schungsdaten mit tMetadaten, regeln den
Zugang (inkl. TLizenz) zu den Forschungsda-
ten und vergeben einen TPID. Die dort publi-
zierten Forschungsdaten sind meist liber eine
Metadatensuche und -filterung fiir Nutzerin-
nen und Nutzer auffindbar und erschlieBbar
(Datenkatalog). Vgl. TKatalog

Reproduzierbarkeit reproducibility,  vollstandige

Wiederholbarkeit einer beschriebenen Daten-
verarbeitung und -Analyse. Ausgangspunkt
sind existierende Daten, entsprechend sollte
sie in jedem Fall moglich sein. Vgl. TReplizier-
barkeit.

Robustheit robustness, im Kontext der Daten-

verarbeitung die Tatsache, dass unterschied-
liche, unabhangige Analysen derselben Da-
ten zum gleichen Ergebnis fiihren. Vgl



TReproduzierbarkeit, TReplizierbarkeit, 1Ver-
allgemeinerbarkeit

Schema formales Modell der Struktur von Daten

bzw. Informationen

Schliissel-Wert-Paar Kombination einer benann-

ten Variable und ihres zugewiesenen Wer-
tes. Wird haufig in Datenstrukturen abge-
legt, die dann iiber den Schliissel einen Zu-
griff auf den damit assoziierten Wert erlau-
ben. Grundlegender Baustein der 1Schemata
von TMetadaten.

Schnittstelle der Teil eines Systems, der der Kom-

munikation und dem Austausch z.B. von In-
formation dient. Systeme werden von au-
Ben als abgeschlossen (black box) betrach-
tet und kommunizieren ausschlieBlich Uber
ihre Schnittstelle(n). Die explizite Definiti-
on, Dokumentation und Implementation von
Schnittstellen sind wesentliche Vorausset-
zungen fiir Tmodulare 1Systemarchitekturen.
Schnittstellen ermdglichen die 1 Trennung der
Belange. Oft genug stimmen Schnittstellen in
Systemen mit Organisationsgrenzen beteilig-
ter Gruppen uberein [8]. In jedem Fall ist es es-
sentiell, mit Systemen nur liber deren Schnitt-
stellen zu kommunizieren und keine Annah-
men iiber die innere Organisation dieser Sys-
teme zu treffen.

Semantik 1. Bedeutung bzw. Inhalt eines Wortes,

Satzes oder Textes; 2. Teilgebiet der Linguis-
tik, dessen Untersuchungsobjekt die Bedeu-
tung sprachlicher Zeichen und Zeichenfolgen
ist.

semantische Information Bedeutungsebene einer

Information (vgl. 1Semantik).

semantisches Verstindnis Verstandnis der 7se-

mantischen Information, also der Bedeutung
bzw. des Inhaltes. Im Kontext von Auswer-
tungsroutinen kann durch aussagekraftige Na-
mensgebung der Schliissel (Felder) eines fas-
soziativen Datenfeldes, in dem die tMetada-
ten abgelegt sind, eine entsprechende Aus-
drucksstarke des Quellcodes erreicht wer-
den. AuBerdem ,weiB" die Auswertungsroutine
dann immer, was sich in einem gewissen Feld

verbirgt (z.B. GroBe und Einheit fiir die Ach-
senbeschriftung).

System zur Datenverarbeitung hier: Gesamtsys-

tem fiir wissenschaftliche Datenverarbeitung
von der Datenaufnahme bis zur fertigen
Publikation, das alle Aspekte umfasst und
das Tnachvollziehbare Wissenschaft maglich
macht und gewahrleistet. Definitiv ein gro-
Beres Projekt, das nicht nur eine Tmono-
lithische Anwendung umfasst, sondern viele
Aspekte dariiber hinaus. Setzt entsprechende
Mnfrastruktur und in der Umsetzung der ein-
zelnen Komponenten sauberen Code und eine
solide Softwarearchitektur voraus.

Transparenz iber die TNachvollziehbarkeit hinaus-

gehendes Konzept, das die Wege der Ent-
scheidungsfindung inklusive verworfener oder
nicht beschrittener Alternativen nach bestem
Wissen und Gewissen umfassend dokumen-
tiert. Von R. Feynman [9] als essentiell fiir
die Wissenschaftlichkeit hervorgehoben.

Trennung der Belange separation of concerns,

Verallgemeinerbarkeit auch:

Wiki

grundlegendes Prinzip fiir TModularisierung,
nach Edsger Dijkstra [10] die einzig effek-
tive Moglichkeit, seine Gedanken zu ord-
nen, indem man sich auf einen Aspekt eines
Tkomplexen Problems fokussiert, ohne dabei
zu vergessen, dass es lediglich ein Teilaspekt
Ist.

Generalisierbarkeit,
generalisability, im Kontext der Datenverar-
beitung die Tatsache, dass sowohl unabhan-
gig erhobene Daten als auch voneinander un-
abhangige Analysemethoden zum gleichen Er-
gebnis fuihren. Baustein zur unabhangigen Be-
statigung wissenschaftlicher Hypothesen. Vgl.
TReproduzierbarkeit, tReplizierbarkeit, TRo-
bustheit

Website, deren Inhalte Besucher nicht nur le-
sen, sondern auch direkt im Webbrowser be-
arbeiten und andern konnen. Das Ziel ist hau-
fig, Erfahrung und Wissen gemeinschaftlich
zu sammeln und in fiir die Zielgruppe ver-
standlicher Form zu dokumentieren. Das pro-
minenteste Beispiel ist die Wikipedia. Eines



der ersten Wikis wurde von Ward Cunning-
ham 1995 entwickelt [11]. Vgl. tDokuWiki.

Wissenschaft Auf den Erkenntnisgewinn ausge-

richtetes, systematisches menschliches Unter-
fangen, das in der Regel eine Reihe von Kri-

Literatur

(1]

2]

(3]

(4]

(5]

[6]

Mirjam Schréder und Till Biskup. Lablnform ELN:
A lightweight and flexible electronic laboratory no-
tebook for academic research based on the open-
source software DokuWiki. ChemRxiv (2023). DOI:
10.26434/chemrxiv-2023-2tvct.

Heinrich Schmidt. Philosophisches Wérterbuch.
22. Aufl. Neu bearbeitet von Georgi Schischkoff.
Stuttgart: Kréner, 1991.

Immanuel Kant. Kritik der reinen Vernunft. Her-
ausgegeben von Wilhelm Weischedel. Frankfurt am
Main: Suhrkamp, 1974.

Immanuel Kant. Metaphysische Anfangsgriinde der
Naturwissenschaft. Mit einer Einleitung herausgege-
ben von Konstantin Pollok. Hamburg: Felix Meiner
Verlag, 1997.

Edsger W. Dijkstra. The humble programmer. Com-
munications of the ACM 15 (1972), S. 859-865.

Howard M. Kanare. Writing the Laboratory Note-
book. Washington, D.C.: American Chemical Socie-
ty, 1985.

(7]

(8]

[9]

[10]

[11]

[12]

(13]

terien erfillt bzw. erfiillen sollte: Unabhan-
gigkeit vom Beobachtenden bzw. Durchfiih-
renden, gegriindet auf den Erkenntnissen fri-
herer Generationen, sowie iiberpriifbar, nach-
vollziehbar und ggf. reproduzierbar. Fiir Ein-
fiihrungen vgl. u.a. [12} |13].

Hans F. Ebel, Claus Bliefert und William E. Russey.
The Art of Scientific Writing. Weinheim: Wiley-
VCH, 2004.

Melvin E. Conway. How do committees invent? Da-
tamation 14.4 (1968), S. 28-31.

Richard P. Feynman. Cargo cult science. Engi-
neering and Science 37.7 (1974), S. 10-13. URL:
https://resolver.caltech.edu/CaltechES:
37.7.CargoCult.

Edsger W. Dijkstra. ,,On the Role of Scientific
Thought (EWD447)". In: Selected Writings on
Computing: A Personal Perspective. New York:
Springer-Verlag, 1982, S. 60—66.

Bo Leuf und Ward Cunningham. The Wiki Way.
Quick Collaboration on the Web. Upper Saddle Ri-
ver, NJ: Addison-Wesley, 2001.

Alan F. Chalmers. What is this thing called Science?
Third edition. Berkshire, UK: Open University Press,
1999.

Hans Poser. Wissenschaftstheorie. Stuttgart: Re-
clam, 2001.


https://doi.org/10.26434/chemrxiv-2023-2tvct
https://resolver.caltech.edu/CaltechES:37.7.CargoCult
https://resolver.caltech.edu/CaltechES:37.7.CargoCult

