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Zarządzanie danymi w bioinformatyce

● Dostępne i powtarzalne wyniki badań 
(Accessible and Reproducible Research)

● RREnvironment, RRSystem, RRPublishing
● Systemy LI(M)S, Zarządzanie protokołami 

(Labkey, BASE, etc...)
● Literate programming (WEB, sweave, etc...)
● Systemy RRS – MeV, GenePattern, 

GenomeSpace, Galaxy



  

RREnvironment - środowiska

● Środowiska pozwalające na programowanie w sposób 
powtarzalny, pozwalające na dzielenie się wynikami 

● Wcześniej często w oparciu o pliki sesji/notatniki 
lokalnie

● Obecnie najczęściej w oparciu o www
● Jupyter notebooks
● Rstudio, Eclipse
● Matlab notebooks, mathematica notebooks



  

Jupyter notebook



  

 Literate programming

● Idea “programowania literackiego” 
wprowadzona przez Donalda Knuth'a 
w książce w  1984.

● Program komputerowy jest 
“zanurzony” w tekście opisującym co 
robi i dlaczego

● Oryginalny pakiet do TeX'a, WEB 
powstał jeszcze w latach 80tych

● Obecnie wiele implementacji: Sweave 
dla R, PyWEB i Pweave dla Pythona



  

Pakiety LIMS

● Laboratory Information Management Software
● Zyskuje popularność od lat 80tych XX w. (era 

PC)
● Obecnie w zasadzie dwie możliwości: 

– desktop (w oparciu o lokalną bazę danych)
– Klient-serwer, zwykle przez sieć www, choć istnieją 

jeszcze rozwiązania z lokalną bazą danych w 
modelu klient-serwer



  

Budowa pakietu LIMS

● Baza danych odczynników
● Baza przeprowadzonych analiz
● Linie komórkowe, populacje zwierząt 

laboratoryjnych
● Eksperymenty przeprowadzane na bieżąco
● Artykuły i rysunki, wyniki częściowe
● Coraz większe rozmiary danych pośrednich



  

Pakiety LIMS
● Rynek rozczłonkowany pomiędzy bardzo wiele 

rozwiązań komercyjnych, często bardzo 
specjalizowanych:

      Accelrys LIMS from Accelrys
    AgiLIMS from AgiLab
    ApolloLIMS from Common Cents Systems, Inc
    benchsys benchsys
    Biotracker from Ocimum Bio Solutions
    Biotracker Lite from Ocimum Bio Solutions
    CaliberLIMS from Caliber Technologies Pvt. Ltd.
    Care Med LIS from Medcare International
    CCLAS from Ventyx, an ABB company, formerly Mincom (company)
    Clarity LIMS from GenoLogics Life Sciences
    CloudLIMS from CloudLIMS
    Cyberlab in Cloud (Toplab) from Megaweb websites: Megaweb and TOPLAB
    Darwin from Thermo Fisher Scientific
    ELab from LabLynx
    Element LIMS from Promium
    eQMS::LIMS Pardus d.o.o. [1]
    Exemplar Biomarker Discovery from Sapio Sciences
    Exemplar Dx LIMS from Sapio Sciences
    Exemplar Research LIMS from Sapio Sciences
    Galileo from Thermo Fisher Scientific
    LABAsistan from Tenay Medical Software
    

LABbase from Analytik Jena
    LabPlus PRÉVENTION EXPERT CONSEIL INC. (PEC)
    LabSoft LIMS from Computing Solutions Inc.
    LABVANTAGE from LABVANTAGE Solutions
    Labware from LabWare
    LABWORKS from PerkinElmer
    Labway-LIMS from Ambidata Digital Innovation Solutions & Consulting
    LDMS from Frontier Science and Technology Research Foundation
    Matrix Gemini from Autoscribe
    MetaField Lab from Agile Frameworks, LLC
    Nautilus from Thermo Fisher Scientific
    ProlabQ from Open-Co
    readyLIMS from Analytik Jena
    Result Point from Accelerated Technology Laboratories, Inc
    SampleManager from Thermo Fisher Scientific
    Sample Master from Accelerated Technology Laboratories, Inc
    Select Agent Inventory (SAI) Management System Foxspire
    SchuyLab from Schuyler House, Inc
    SIMATIC IT Unilab from Siemens
    SLims from Genohm
    Solution Laboratoire from Limseo
    SmartLims from SmartSoft, Inc
    STARLIMS from STARLIMS Corporation
    StrainControl Laboratory Manager from DNA Globe
    TITAN from Accelerated Technology Laboratories, Inc
    TremoLAB from Binsol S.A. www.binsol.com.ar
    Watson from Thermo Fisher Scientific
    webLIMS from LabLynx
    WinLIMS from QSI Corporation N
    NuGenesis from Waters Corporation www.Waters.com



  

Od niedawna również 
oprogramowanie open source

● Labkey Server (apache license)
● MISO (GPLv3)
● BIKA LIMS (AGPLv3)
● Typowy model to komercyjna firma rozwijająca 

oprogramowanie i świadcząca usługi wsparcia
● Często dużo tańsze od rozwiązań komercyjnych, 

ale wymagające większego know-how na 
miejscu, popularne w dużych instytucjach



  

Pakiety typu open lab notebook

   ... there is a URL to a laboratory notebook 
that is freely available and indexed on common 
search engines. It does not necessarily have to 
look like a paper notebook but it is essential 
that all of the information available to the 
researchers to make their conclusions is 
equally available to the rest of the world

    —Jean-Claude Bradley



  

Dla eksperymentów 
mikromacierzowych

● System BASE



  

Do eksperymentów 
sekwencjonowania

● Galaxy server



  

Synapse by SAGE



  

Sstandardy depozycji danych

● MIAME – Minimum Information About a 
Microarray Experiment (Brazma et al. 2001)

● Standardowe repozytoria danych ArrayExpress 
(EU), GeneExpression Omnibus (USA)

●
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