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0 mne
Studium FI MU (2008 — 2022)

— Zamereni smérem K vypocetni chemii, strukturni bioinformatice
— Clen Sitoly b&hem doktorského studia

— Vazby na UVT

— Priklon k NCBR PfF (vyuka, téma doktorského studia,...)

— Formalne na CEITEC MU od 2017

— Zastupce vedouci centralni laboratore BioData (2023)
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CEITEC

— Zalozen 2011

— Zaméreni
— Veédy o Zivé prirodé
— PokrocCilé materialy
— Nanotechnologie

— Zapojene instituce
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CEITEC v cislech (2022)

28 vyzkumnych skupin

13 centralnich laboratori (CF — Core Facility)

— 720 uzivatelu (z 22 zemi)

261 vyzkumnych FTE
241 publikaci (108 Q1, 24 T5)
Vlastni Ph.D. program (212 studentu)
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Narodni NMR centrum Josefa Dadoka %3 Centraln( laboratof Proteomika

Centralni laboratof Kryo-elektronové
mikroskopie a tomografie
'E:’ Mgr. Jifi Novaéek, Ph.D "a doc. RNDr. Radovan Fiala, CSc ‘ﬂ- prof. RNDr. Zbynék Zdrahal, Dr.
Centralni laboratof Interakce a krystalografie V Centralnl laboratof Nanobiotechnologie Laboratof multimodéiniho a funkéniho
1) ({ biomolekul & =0 zobrazovéni
& varlosstbouserphn T @& vorsenFroy, D f3 o michal Miki, PhD
Centralni laboratof Genomika Centréinf laboratof Buné&né zobrazovani @ Laboratof rostlinného vyzkumu
i
‘n“ MVDr. Boris Tichy, Ph.D. ﬁ Mgr. Milan Esner, Ph.D. “- Natallia Madzia Valasevich, PhD
rERe Centréini laboratof Bioinformatika & & Centréinf laboratoF Spréva a analyza
biologickych dat
C— 011
(L 010 _

-° doc. RNDr. Radka Svobodova, Ph.D.

9 Mgr. Vojtéch Bystry, Ph.D.
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CF BioData

Centralni laborator Sprava a analyza biologickych dat

Vedouci Radka Svobodova
Zalozena 2022
Nabizené sluzby:

Sprava a ukladani dat

Podpora pro pfistup k uloznym a vypocetnim zdrojum
Strukturni bioinformatika

Propojeni s projektem ELIXIR
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CF BioData — core tym
Radka Svobodova (vedouci CF)

— Tomas Racek (strategie)

— Vladimir Horsky (rezervacni system)

— Adrian Rosinec (sprava metadat, cloud)
— Tomas Svoboda (sprava dat)
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Sprava dat na CEITEC
Nékteré CF si resi samy

— Velka nebo citliva data
— Vznik CF BioData az od 2022

— U nekterych realné neexistuje (flashka, externi disk)

— Vlastni uloziste brno14-ceitec (~ 6 PB)
— Datova politika (moznosti alokace prostoru pro skupinu?)

— CF by mély poskytovat spravu dat svym uzivatelum
— Technické detaily — prednaska Tomase S.
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Rezervacnl system (booking)
Rezervacni system primarné pro pristroje CF

— Sprava pozadavku, cenotvorby, certifikaci,...
— Kazda CF by jej méla pouzivat

— Vyviji externi firma

— Postaveno nad CRM Microsoft Dynamics 365

— On-site instalace
— Provozuje VUT
— Produkéni a testovaci instance

— Programové upravy pro jednotlivé CF
MUNI
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Status

B Méieni M Servis M| Udriba
M Skoleni  |m| vyuka

B Rezervace F5 B Blokace

@ Moje pfistroje
+ @ LSMTB0_Airy-A26
v & Odeon-IMARIS

~ & Booking support

Conference: Imaging Principles of Life 2023

< > nmi @ s 1. — 17. 9. 2023

po 11. 9. at12. 9. st 13. 8. &t 14. a.
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19

Den QRFGEGE Mésic Casova osa

pa 5. 9.

so 16. 9.
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Booking system — vyuziti (2022)

BIC CELLIM CEMCOF Genomics NMR MAFIL Nanobio
Pocet 88 23 27 142 16 27 13
pristroja
Pocet 676 5141 1 686 3030 730 2 592 463
rezervaci
Celkovy cas 9 909 11 070 19 992 11536 | 39200 4 400 4 396

rezervaci [h]

MUNI
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Otazky

Jakeé jsou objemy dat?
- Jsou data citliva?
- Kdo a kde data produkuje?
- Je potreba data replikovat?
- Je potreba ukladat raw data?
- Jak dlouho data ukladat?
- Kdo ma prava k datum pfistupovat?

- Je potreba pristup pro uzivatele mimo MU?

MUNI




CEMCOF

Centralni laborator kryoelektronové mikroskopie a

tomografie
Aktualne asi 2.7 PB dat

> 1 000 datovych sad
Vlastni webové rozhrani pro spravu experimentu

AccessRoute: Ciisb
Autoname: 2022323990_Pinkas
Center: CEMCOF,EM-Instxuct-CZ,Brno
ClassType: lims.Cemcof.Microscopes.SPAExperiment
ExperimentData:
Axchive: true
AutopickingModel: null
Binning: 1
ClassType: lims.Cemcof.Microscopes.SpaTomoData
Clean: true IVI U I\I I
Cs: 2.7

(HCEITEC
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— Fenotypovaci stanice

CF Plants

Centralni laborator rostlinného vyzkumu

— Automatické méreni vlastnosti v Case
—  Fotografie

— CSV s naméfenymi hodnotami

— ~desitky MB / experiment

— Experimenty provadi zaméstnanci laboratore
— Potfeba dostat vysledky experimentt k uzivatelim

— Rucné generovane prehledy »
NUNT ro=ETec




CF BIC

Centralni laborator Interakce a krystalografie biomolekul

Desitky ruznych pfistroju (= zdroju dat)
- Velka heterogenita
- Mala textova data (Casto i <1 MB / experiment)

Obsluzné pocitace Casto zastaralé

- Windows Vista, XP

- Problematické rozSifeni (notebook)

- Nékdy uz nepodporovany SW
Uzivatelé meéri na pristrojich sami

- Sdilené ucty

- Data odnasi na flashce

15 MUNI
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CF CELLIM

Sdilena laborator Bunécné zobrazovani

— ~ 10 mikroskopu (vétSinou Carl Zeiss)

— Uzivatelé méfi sami
— Nutnost explicitniho povoleni pristupu po proskoleni ke konkrétnimu typu mikroskopu
— Stovky GB na dataset, nékdy i vice nez 1 TB (light-sheet)

— Vlastni sdileny HW

— Windows Server (postprocessing, licencovany SW)
— 250 TB diskové pole

— Datova politika

— Uty pro jednotlivé uzivatele (manualné spravované)

MUNI




Onedata

Systém distribuovaného uloziste
—  Komplexni weboveé rozhrani
— Podpora pro replikaci datovych sad
— Perzistentni identifikatory
— Podpora pro ulozeni metadat
— ERLANG (?1)
— Komunikace s autory

18

ON=DATA
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Onedata — komponenty a priklad.zapojeni

Coordination layer - service entrypoint, AAl, entity management (users, groups, spaces)

ON=ZONE

Distributed data management layer - data spaces, storage drivers, inter-provideﬁ-sync

ON=PROVIDER | | ON=PROVIDER

L\

_ ONZPROVIDER

| ) Data space

| ) Dataspace

Data access layer - clients and APIs for data access and management

ON=CLIENT Web GUI REST/CDMI OnedataFS

FUSE-based pyfs
>— POSIX mount @ { APL } @ plugin
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Core Facility 2

Core Facility 3

----

Community A

é > ON=PROVIDER

\ \ Community B

| ONSPROVIDER |

| ONZPROVIDER

National I

=

Storage

!

=

External storage
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Nadstavby nad Onedata
— fs2o0d — “Filesystem to Onedata”

Automaticka tvorba datovych sad
Monitoring adresarove struktury
Moznosti nastaveni replikace
Podpora pro metadata (YAML)

— Skript pro download celého datasetu
— Puvodné pro CEMCOF

MUNI




Sprava metadat

21

Maji data bez anotaci smysl? (pfednaska Adriana)

Metadata souboru
— Casto Ize automaticky extrahovat (napf. nastaveni mikroskopu)

Metadata experimentu / datové sady
Metadata spolecna pro vSechny CF

Metadatova schémata

— Automaticke vyplnovani hodnot
— Validace
—  Ontologie?

Exporty do oborovych katalogu
MUNI




Priklad — Open Microscopv Schema

OME Top Level OME Top Level
T i Exparimenter | { Leader - ExparimantarRef I
B T |
Tttt ExperimenterGrou }— { ExperimenterRef l [ DatasetRel ]
| ExperimenterCroup | storage sloman fo = - - r
b ;:”; ;le' R Pixels ’ Project } [ ExperimenterBel ]
S MetadataOn| [ - L
i RO : 8 nly { T l Dataset | [ ExperimenterRef l [ ExperimenterGroupRef ]
I—_-_-'-_-_-'-r_ -_-_-_-_-'-_-_-'-_-_: i Screen } —-{ ExperimenterGroupRef I
1 wtreen 1 ‘_—_—_-_-_-_-_-_-_-_-_-_-_-_-_-_-_-‘
,—'—'—'-'-'-'-';'-'-'-'-'-'-'-'-'-'; TiffData | Plate 1 —r{ FolderRet l
' ale | sttt tiestieliettietiettietied
,‘_'_'-'_'_'-'_'_'-'_'_'-'_'_' '_'_: - N - ’ Folder } { ImageRef l
i Folder 1 | Pixels [ Channel [ LightSourceSettings l e —————
2 _:R_O_I R I ObjectiveSettings ] [ Plane ] [ DetectorSettin I :t Bt | _.{ ROIRS! l
'l_ S | J g gs | 0 | - .‘
S - - - ’ Experiment - { MicrobeamManipulation [ LightSourceSettings ]
\ Experiment 1 I ImagingEnvironment ] [ LightPath I e ——— J
| Imag | - ExperimenterRef ExperimenterRef
Image }— I StageLabel ] (S e [ 22 l [ P ]
e i i Instrument | [ ROIRef ]
Il Instrument | :‘_‘_'_'_'_'_'_'_'_'_'_'_'_'_'_'_"
T Tttt \ StructuredAnnotations |
1 StructuredAnnotations | M mm e m e —m e =
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FR CESNET 2022 (Tomas Svoboda)
Cil 1: RozSireni fs2od pro jiné zdroje dat (CF)

— CF PLANTS
— CF CELLIM

— Cil 2: Podpora pro spousteni aplikaci nad datovymi sadami

—  K8s (driver)
— Scipion

— Konec projektu: cerven 2023
— Aktualne: draft clanku Onedata4Sci

MUNI
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j metadata - Notepad

File Edit Format View Help

Aktual ni vyzvy

ResearchGroup:

Chybéjici uzivatelska pfrivetivost: Inetitution: CEITEC M0

Affiliation: CF Plants

— Prehledy datovych sad Project

Name: Test project
— Vyhledavani podle metadat opermtons
— Manualni zalozeni datové sady e orkets Pernisovs
— Uzamknuti datové sady name: phenotype
— Pridéleni DOI QR-codes: 1607105
— Stazeni celé datove sady Startonte: 11.68.2023

EndDate:

— Automaticka extrakce metadat rirstphoto: 2. 05, 20z

LastPhoto: ©5. @9. 2022

— Windows client
— Spousteni uzivatelskych aplikaci nad datovymi sadami
—  Zmény v Onedata

MUNI £rC=mTe=eEcC
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FR CESNET 2023 (7~——== "-=-'

Cil: Rozhrani pro spravu
datovych sad a jejich

metadat

— Konsolidace jednotlivych use
cases

— Definice metadatovych
schémat pro jednotlivé CF

— Vyhledavani

—  Prehledy/statistiky?

Spousténi aplikaci nad

datovymi sadami

Aplikace

<

Pristup k datim

Cteni metadat

Priprava datovych sad a metadat

—

Diskova pole

Obsluzna PC
jednotlivych

Pfistup uZivatell

Jednotné
pfihlageni MU

// zarizeni
Onedata Registrace a
Extraktory — ] prenos dal
metadat Ukladanf
metadat /
¥
Pridéleni metadat Zprostredkovsni
Ovladani aplikaci k datovym sadam pfistupu pro
uzivatele

Prihiaseni do
systému (OIDC)

Ovérenf prisiusnosti
do skupiny

Pristup k datovym
sadam

Konfigurace piistupu

Aplikaéni portal

k datovym sadam

Pridéleni DOI

MUNI
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Dalsi projekty — CELLIM + Mol*

CF CELLIM (svetelna mikroskopie)

— Snimani ve vice z-rovinach
— Rekonstrukce 3D obrazu
— Segmentace

Mol*

— Nastroj pro vizualizaci molekularnich struktur
— Rozsifeni pro segmentacni data (Junior Star GACR)

Cil: Pipeline
— Ulozeni v Onedata

— Downsampling pro coordinate server
— Zobrazeni uzivateli ve webovém prohlizeci

MUNI
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DaIS| mensi projekty
Projekt A-C-G-T (Adrian)
— Databaze genetické informace Ceské populace
— Jednotky TB dat

— Potreba autentizace (odborna verejnost)
— Preprocessing dat a nasazeni v K8s (Adrian)

_  MAFILDB (Tomé&s S.)

— Databaze MRI méreni
— Informace o pacientech, experimentech

_  GOLEM (Adrian)

— Hosting webové aplikace

MUNI




28

MUNI £rC=mTe=eEcC







