
Dr. Peter Bellstedt
Head of NMR (until 2022)

Oder: Wie man mehr Zeit für die interessanten Dinge bekommt.

im universitären Service an der FSU Jena 
–

Resumé und aktuelle Einblicke



LOGS – the SIGNALS Scientific Data Management System

Über was wir reden werden

● Ausgangssituation an der FSU Jena 2020

● Ziele und Umsetzung unser „Digitalisierungsoffensive“

● Rechtliche Einbindung (falls wir alle Lust dazu haben)

● Q&A I

● LOGS Python

● Q&A II
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Ausstattung 2020

2023 plus: 

• 300 MHz HT-OA

• 800 MHz BioNMR
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Situation 2020

• Geräte verteilt auf 4 Standorte

• > 15 NMR-affine Arbeitsgruppen

• > 30.000 Proben pro Jahr
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Ziele und Wege der „Digitialisierungsoffensive 2020“

• Verknüpfung von strukturellen Informationen mit NMR-Daten

• Persönliche Zuordnung der Spektren

• Browserbasiertes Abrufen der Spektren
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Ziele und Wege der „Digitialisierungsoffensive 2020“

• Verknüpfung von strukturellen Informationen mit NMR-Daten

Elektronisches Messauftragsformular mit Struktureditor

• Persönliche Zuordnung der Spektren

Login mit RZ-Account (via LDAP); einfacher eindeutiger Barcode

• Browserbasiertes Abrufen der Spektren

Kommerzielle Lösung: LOGS
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Setup für elektronische Messaufträge

MySQL

DB

Server

Web

PHP

Steuer-PC 
mit TopSpin

Bon-Drucker

RZ Institut NMR-Abt.
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Live Demo: Messauftragsformular

(Offline Screenshots auf den nächsten Folien)
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Setup für elektronische Messaufträge

MySQL

DB

Server

Web

PHP

Steuer-PC 
mit TopSpin

Bon-Drucker

RZ Institut NMR-Abt.
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Setup für elektronische Messaufträge

(Alle 2 Minuten)
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Setup für elektronische Messaufträge

Pos SampleChanger

ExpNo

Name & Arbeitsgruppe

Name & Arbeitsgruppe
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Einscannen von Probenbezeichnung und persönlichen Barcode
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Digitalisierung sollte das Leben einfacher machen

…
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Digitalisierung sollte das Leben einfacher machen
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Digitalisierung sollte das Leben einfacher machen
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Setup für elektronische Messaufträge: Daten <-> Struktur?

MySQL

DB

Server

Web

PHP

Steuer-PC 
mit TopSpin

Bon-Drucker

RZ Institut NMR-Abt.
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Integration in TopSpin
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Automatisiertes Herunterladen von Strukturdaten
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Ziele und Wege der „Digitialisierungsoffensive 2020“

• Verknüpfung von strukturellen Informationen mit NMR-Daten

Elektronisches Messauftragsformular mit Struktureditor

• Persönliche Zuordnung der Spektren

Login mit RZ-Account (via LDAP); einfacher eindeutiger Barcode

• Browserbasiertes Abrufen der Spektren

Kommerzielle Lösung: LOGS
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Jeder Nutzer hat eine eindeutige Barcode Identifizierung
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Setup für elektronische Messaufträge: Daten <-> Struktur?

MySQL

DB

Server

Web

PHP

Steuer-PC 
mit TopSpin

Bon-Drucker

RZ Institut NMR-Abt.

LOGS
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Empfehlung für LOGS Hardware

https://www.servershop24.de/

https://www.servershop24.de/
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Live Demo: Abruf & Ansicht der Daten über LOGS

(Offline Screenshots auf den nächsten Folien)
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Ziele und Wege der „Digitialisierungsoffensive 2020“

• Verknüpfung von strukturellen Informationen mit NMR-Daten

Elektronisches Messauftragsformular mit Struktureditor

• Persönliche Zuordnung der Spektren

Login mit RZ-Account (via LDAP); einfacher eindeutiger Barcode

• Browserbasiertes Abrufen der Spektren

Kommerzielle Lösung: LOGS
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Rechtliche Aspekte: DFG

https://doi.org/10.5281/zenodo.6472827
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Rechtliche Aspekte

„[…] all universities and non-university research institutions will be required to implement the 19 guidelines in a legally

binding manner to be eligible to receive DFG funding.“

The four-year transition period for implementing ends 31 July 2023

„[…] alle Hochschulen und außerhochschulischen Forschungseinrichtungen [müssen] die 19 Leitlinien und ihre 

Erläuterungen rechtsverbindlich umsetzen, um Fördermittel durch die DFG erhalten zu können.“

Vierjährige Übergangsfrist zur Umsetzung endet am 31. Juli 2023
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Rechtliche Aspekte: DFG - Leitlinien

Leitlinie 17 - Archivierung: Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler sichern öffentlich zugänglich

gemachte Forschungsdaten beziehungsweise Forschungsergebnisse sowie die ihnen zugrunde liegenden,

zentralen Materialien und gegebenenfalls die eingesetzte Forschungssoftware, gemessen an den

Standards des betroffenen Fachgebiets, in adäquater Weise und bewahren sie für einen angemessenen

Zeitraum [in der Regel 10 Jahre] auf. Die Aufbewahrungsfrist beginnt mit dem Datum der Herstel- lung

des öffentlichen Zugangs.

Guidline 17 – Archiving: Researchers back up research data and results made publicly available, as well as

the central materials on which they are based and the research software used, by adequate means

according to the standards of the relevant subject area, and retain them for an appropriate period of time

[10 years]. The archiving period begins on the date when the results are made publicly available.
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Rechtliche Aspekte: FAIR(e Daten)

Wilkinson, M. D. et al. The FAIR Guiding Principles for scientific data management and stewardship. Sci Data 3, 160018 (2016).
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Rechtliche Aspekte: FAIR(e Daten)

Wilkinson, M. D. et al. The FAIR Guiding Principles for scientific data management and stewardship. Sci Data 3, 160018 (2016).

Findable Accessible Interoperable Reusable
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Rechtliche Aspekte: FAIR(e Daten)

Wilkinson, M. D. et al. The FAIR Guiding Principles for scientific data management and stewardship. Sci Data 3, 160018 (2016).

Findable Accessible Interoperable Reusable
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Fragen / Diskussion / Q&A

MySQL
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Web

PHP

Steuer-PC 
mit TopSpin

Bon-Drucker

RZ Institut NMR-Abt.

LOGS



Dr. Sina Kazemi
sina.kazemi@signals.company

44. Tagung Praktische Probleme der Kernspinresonanz, Berlin-Buch, 22.03.2023
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for user in logs.persons():

print("Person: %a" % user.name)

datasets = logs.datasets(

DatasetRequestParameter(operatorIds=user.id, includeParameters=True)

)

for dataset in datasets:

if dataset.parameters:

duration = 0

if "General info/Duration" in dataset.parameters:

duration = Counter.durationToSec(

dataset.parameters["General info/Duration"]

)

if user.name not in countPersonMeasurements:

countPersonMeasurements[user.name] = Counter()

countPersonSamples[user.name] = set()

personDetails[user.name] = {

"name": user.name,

"address": user.privateAddress.split("\n")

if user.privateAddress

else "",

"phone": user.phone,

"email": user.email,

}

if dataset.sample and dataset.sample.name:

countPersonSamples[user.name].add(dataset.sample.name)
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+++ Result: +++

User 'Baker, Charles' measured 42 datasets on 22 samples

the total Measuring time was 22800 s (6:20:00)

with a measuring cost of 120 €/h this costs 760.0 €

User 'Parker, Nancy' measured 20 datasets on 20 samples

the total Measuring time was 1200 s (0:20:00)

with a measuring cost of 120 €/h this costs 40.0 €
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Example application cases

Question for the audience:

Which type of application examples could you think of?

What kind of automated data extraction or manipulation could help you with 
your daily work? 
(e.g. routine tasks, monitoring of properties, automated data manipulation and 
analysis)
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Bleiben Sie neugierig!


