Quo Vadis ‘

Big Data im Labor
Ein Update

F. Hauer

der letzten Monate in allen Branchen

ist ‘Big Data' - auch die Laborum-
gebung bildet da keine Ausnahme. Doch
je ofter der Begriff féllt, desto weniger
kann man sich sicher sein, was damit ei-
gentlich gemeint ist und welche Implika-
tionen fiir den eigenen Wirkungsbereich
zu erwarten sind.

E ines der meistgehorten Schlagworter
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Bei aktuellen Gerdteanschaffungen im Labor wird klar, dass die

Menge und die Struktur der Daten, die diese Geriite produzieren,

an Umfang und Komplexitit zunehmen

Die Lockungen der omnipra-
senten Datenverfiigbarkeit sind
offensichtlich. Gerade in La-
boren nimmt die Datenmenge
stetig zu, und nicht immer sind
vor Ort Losungen zur Hand, mit
deren Hilfe man die Datenber-
ge erklimmen um vom Ausblick
auf die Informationsstrome ge-
winnbringende Schliisse ziehen
lassen. So bleibt oft die Frage
im Raum: Was ist Vision, was
ist Realitdt - und was erwartet
mich?

Zeit also fiir ein Update: Wel-
che aktuellen Entwicklungen
finden statt, und welche Trends
sind in naher Zukunft zu erwar-
ten?

Aktuelle Trends

Bei aktuellen Geriteanschaf-
fungen im Labor wird klar, dass
die Menge und die Struktur der
Daten, die diese Geréte produ-
zieren, an Umfang und Kom-
plexitdt zunehmen. Es lésst sich
allerdings auch beobachten, das
die Schnittstellen von Geriten
immer versatiler werden: Die
Entwicklung von Augabeforma-
ten geht langst tiber die Kompa-
tibilitdit mit Standardprogram-
men wie MS Office, PDFs und
annotierten Bildern hinaus. Die
neuesten Hardwaregenerationen
sind in der Lage, Webservices
anzubieten und mit Filesyste-
men und Datenbanken bis hin
zu LIMS direkt zu kommunizie-
ren.

Auch die Benutzeroberfli-
chen orientieren sich zuneh-
mend an Standards ausserhalb
des Labors, und sind mehr und
mehr inspiriert vom Design und
von der Usability von mobi-
len Anwendungen. Die direkte
Anbindung an mobile Apps ist
ebenfalls ein Konzept, das bei
Nutzern zunehmend auf Reso-
nanz stofSt. Eine Vielzahl von

Anbietern stellen schon heute
mobile Apps bereit, die For-
scher im Labor bei Planung,
Durchfithrung, Dokumentation
und Auswertung ihrer Laborpro-
zesse unterstiitzen - und es ist
zu erwarten, dass dieses Ange-
bot weiter wachsen wird.

Eine wichtige Voraussetzung
fir den Austausch von Daten
zwischen Geriten, Softwarelo-
sungen und Nutzer stellen dabei
Standards zur Strukturierung
von Daten dar. Nachfolgend
sollen daher einige Verbundpro-
jekte vorgestellt werden, die sich
mit der Priifung und Weiterent-
wicklung von Standards fiir das
Labor befassen.

Die Allotrope Foundation

... ist ein Zusammenschluss von
groBen forschenden Pharmaun-
ternehmen, die sich zusammen
mit Netzwerkpartnern aus der
Softwareindustrie das Ziel ge-
setzt haben, ein Framework be-
reitzustellen, dass die Grundlage
bilden soll fiir ein intelligentes,
automatisiertes Analytiklabor.
Innerhalb dieses Frameworks
werden Metadatenbibliotheken
bereitgestellt, die eine einheitli-
che Annotation von Daten und
Organisationen erlauben. Dabei
konzentriert sich die Allotrope
Foundation insbesondere auf
die Evaluation von bestehenden
Standards und deren Integration
in das eigene Framework.

Die Research Data Alliance

... ist eine Organisation aus aka-
demischen Forschungseinrich-
tungen, Bibliotheken, Daten-
zentren und wissenschaftlichen
Verlagen, die es sich zum Ziel
gemacht hat, die Verbreitung
und gemeinsame Nutzung von
Forschungsdaten zu fordern. Zu

diesem Zweck hat die Research
Data Alliance internationale
Arbeitsgruppen gebildet, die
gemeinsam Tools, Best Practi-
ces und Produkte entwickeln
sollen, die eine breite Anwen-
dung in Forschungsgruppen,
Projekten und Organisationen
finden sollen. Aufgaben sind
dabei insbesondere die Harmo-
nisierung von Datenstandards,
die Forderung des Austausches
von Daten, die Schaffung von
Maoglichkeiten fiir eine bessere
Durchsuchbarkeit von Daten
und weiterentwickelte Moglich-
keiten zum Datenmanagement
und zur langfristigen Datenar-
chivierung.

Die Pistoia Alliance

... ist ein Verbund aus
Pharmaunternehmen und Soft-
ware- und Geréteherstellern mit
der Mission, Innovationsbarrie-
ren in der Forschung abzubauen
tiber einen offenen Austausch
der prekompetitiven Grundla-
genforschung. Dazu haben die
Mitglieder der Pistoia Alliance
offene Software-Frameworks
entwickelt, die einen Austausch
von Daten und Erkenntnis-
sen vereinfachen. Dazu gehort
zum Beispiel die Initiation der
tranSMART Foundation, die
eine Softwareplattform fiir das
Wissens- und Datenmanage-
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ment und den Datenaustausch
in der angewandten Medizin-
forschung ermoéglicht. Weitere
Beispiele fiir Plattformen, die
innerhalb der Pistoia Alliance
verwirklich worden, sind z.B.
the Analysome zur Beschleu-
nigung der Wirkstoffforschung,
die Controlled Substance Expert
Community (CSCS) und die Hi-
erarchical Editing Language for
Macromolecules, die eine An-

notation von Makromolekiilen
in chemischen Datenbanken
erlaubt.

Im SiLA Rapid Integration
Consortium

... haben sich Herstelle von La-
borgeriten und -Software zu-
sammengeschlossen, die aktive
Entwicklung von Kommuni-

O

Losungen fiir lhr
Daten-Management

kationsprotokollen fiir Labor-
gerdte voranzutreiben. Diese
Entwicklung umfasst die Im-
plementierung von Standards
fiir Gerateinterfaces und fiir das
Datenmanagement von Messda-
ten fiir die schnelle Integration
von Laborhardware in ein auto-
matisiertes Anwendungsumfeld.
Eine Harmonisierung der Daten-
strome wird hier erreicht durch
die Bereitstellung eines ,Com-
mon Command Sets’, durch das
alle mit dem Standard kompa-
tible Endgerdte in einem ein-
heitlichen Format angesteuert
werden kénnen. Dadurch wird
nicht nur die Steuerung von
verschiedenen Geriteklassen
(vom Pipettierroboter tiber die
Waage bis hin zum Spektrome-
ter), sondern auch die automati-
sierte Auslesung von MeBergeb-
nissen und Wartungszustinden
ermoglicht. SiLA-kompatible
Gerdte konnen daher schnell
und ohne Anpassungsaufwand
in ein SiLA-kompatibles Pro-
zessmanagementsystem (PMS),
zum Beispiel auch tiber ein den
Standard unterstiitzendes LIMS,
integriert werden. Als Ergebnis
der Aktivititen des SiLA-Kon-

sortiums steht bereits heute eine
wachsende Anzahl von kompa-
tiblen Gerétetreibern und Steu-
erungssoftware zur Verfiigung,.

Wie geht es weiter?

Wenngleich diese Auswahl die
Beschreibung der Biosphére der
Konsortien und Verbinde, die
sich mit der Bereitstellung und
Evaluation von Standards be-
fasst, keinesfalls erschopft, bil-
det sie dennoch eine repriasen-
tative Stichprobe, aus der sich
die aktuelle Entwicklung able-
sen lasst. Dabei fallt ins Auge,
dass eine Vielzahl der Verbinde
nicht nur gemeinsame Mitglie-
der, sondern auch iiberlappende
Zielsetzungen haben. Es stellt
sich also die Frage, welche
Trends und Mechanismen ent-
scheiden werden, welche Initi-
ativen und Standards sich am
Markt und in der Anwendung
durchsetzen werden.

Zu den internen Faktoren,
die fiir eine breite Adaption
sorgen werden, gehort sicher-
lich die offene Verfiigbarkeit
der entwickelten Tools und Inf-
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rastrukturen und die Aktivitat
der Verbundsmitglieder an der
Entwicklung. Hier iiberzeugen
insbesondere das SiLA-Konsor-
tium und Entwicklungen, die
aus der Pistoia Alliance hervor-
gehen: einfache und unkompli-
zierte Verfiigbarkeit und eine
gute Dokumentation sowie eine
bereits an einigen Stellen erfolg-
reiche Implementierung werden
fiir eine weitere Verbreitung sor-
gen.

Als externe Faktoren spielen
insbesondere die Bediirfnisse des
Marktes eine groBe Rolle. Auf-
grund des wachsenden Bedarfes
an einer einheitlichen Datenin-
frastruktur zwischen Elementen
der Laborhardware im Hinblick
auf eine fortschreitende Auto-
matisierung von Laborprozessen
hat hier das SiLA-Konsortium
insbesondere aufgrund der in
der Praxis bereits demonstrier-
ten Anwendbarkeit des Entwick-
lungsansatzes gute Chancen, zu

http://bit.ly/LIMS-GIT

Weitere Beitrdge zum Thema:

einem internationalen Standard
beizutragen, der in nicht allzu
ferner Zukunft obligatorischen
Charakter entwickeln konnte.
Ein weiterer Trend, der all-
gemein in der Entwicklung von
Software zu beobachten ist,
begiinstigt die Entwicklung von
Schnittstellen zwischen ver-
schiedenen  Softwareproduk-
ten, Datenbanken und Geriten:
Fiir die Entwicklung von Soft-
warelosungen ist die Abkehr
von monolithischen Strukturen
hin zu offenen Plattformen zu
einem unumginglichen Impe-
rativ geworden (siehe auch GIT
Ausgabe 8/2015: ,Vom Mono-
lith zur Plattform®). Mit Schnitt-
stellen, die einen Austausch von
Daten zwischen Plattformen
erlauben, ist ein weiterer wich-
tiger Schritt in die Verwirkli-
chung der Visionen von Big
Data gemacht: ein ungehinderter
Datenfluss zwischen Softwarel6-
sungen aus allen Bereichen des

Mehr Informationen:
http://bit.ly/Allotrope
http://bit.ly/GIT-Alliance

Labors wie Probeneingang, Ana-
lyse und Reporterstellung wird
anbieteriibergreifend moglich
- und damit auch bedeutend
preisgiinstiger.

Eine weiterhin bestehende
Herausforderung verbleibt in
der Harmonisierung von For-
schungsdaten und analytischen
Daten, die im Labor erzeugt wer-
den. Zwar erfreuen sich in die-
ser Domine hierarchisch struk-
turierte Dateiformate (z.B. in
Adaptionen des XML-Forma-
tes beispielsweise durch AniML)
wachsender Beliebtheit, die
Komplexitit der Annotatio-
nen stellt aber viele Teilnehmer
immer noch vor ernste Ressour-
cenprobleme. In naher Zukunft
wird sich also zeigen, ob eine
Annotation bereits auf Hard-
wareebene hier den Aufwand
mindern kann, oder ob andere,
nicht-hierarchische Systeme als
Alternative an Attraktivitit und
Applikabilitit gewinnen kon-
nen. Eine generelle Vorausset-
zung fiir weitere Entwicklungen
auf der Ebene der Datenverar-
beitung wird es zunéchst sein,
durch die Interkompatibilitat
von einzelnen Elementen einer
bis dahin noch heterogenen
Softwareinfrastruktur entweder
durch geeignete Schnittstellen
oder durch die Bereitstellung
einer iibergeordneten Plattform
eine weitere Harmonisierung auf
der Ebene der Datenverarbeitung
und -Analyse zu erreichen. Mit
jedem Schritt, mit dem wir die-
sem Ziel ndher kommen, wach-
sen die Moglichkeiten von Big
Data im Labor.
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