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Institut de Biologie Structurale

* Présentation du cahier de laboratoire
* Retour des utilisateurs

* Remarques générales
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IbS Contexte du cahier électronique a I'IBS

Institut de Biologie Structurale

Biologie Structurale * Protocoles

300 personnes * données brutes (fichiers
150 « non numériques, images...)
permanents » * données traitées et analysées
* Scripts (morceaux de
Biologistes programmes)
Chimistes
Physiciens

* Informatique : Open-source
Linux/ Windows/Mac

Comment assurer pérennisation /transmission des
savoirs
Travail collaboratif
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Qo0
Presentation du cahier de laboratoire : Ibs
Biovia ELN (version cloud) G

Windows et Mac avec installation plugin (quelques fonctionnalités non
gérées par Linux)

Client Windows

Stockage sur Cloud externe (USA) ou interne a I'institut

Acceés par Interface Internet (Firefox, SAFARI, IE)

Créé par Dassault Systeme /Biovia

Co(t négociable a grande échelle, actuellement 100€/an pour une licence
avec hébergement des données.

Environ 4500 utilisateurs dans le monde sur 20 sites :
Industriels : HEINZ, Evotec (Drug Discovery)
Academiques : Yale University




' ] bS Organisation du cahier de laboratoire

Institut de Biologie Structurale

Projet A
Utilisateur Utilisateur
i 2
Experience

Organisation simple, assez lineaire mais non personnalisable
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My Account

M Users

Bl Projecs

B Experiment types
&) subscription
B semngs

B pat expont

¥ Downlosds

& Changs password

%00
Structure du cahier en projet/expérience/section s le

35 Notebook

# Home

B banques HS 13C/15N

| Cancal || Save |

Praject Name: bangues HS 13C/M5N
Description: realisation banques d'oligos
Active:

E-sign:

| Cancel || Sawe
e

Définition de tous les participants, de leur
role (rédacteur, valideur...) et de leur droit
(lecture et/ou écriture...)




Gestion des utilisateurs

Users

& Croeate new user J

Wi Rurve mached T maximam numbar of scive usens aliowed by your subscription. To Ba able 1o croalt & new SCEVE USEMS You mus!

either purchase additonal seats or de-activale existng users

Full Hams
N, Lagun, Codric
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M., Pegect Mathiew
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A, Sadic, Rabia
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Last Legin

20741017 0B24:45

2013-02-13 12:58:40

2013-03-01 14:54:35
2013-02-15 1318:50
0130230 15:26:04
2013-03-78 15:48:30
2013-02-22 10:08:0%5

2014-03-08 15:57:00

Autant d’utilisateurs que
de licences/tickets achetés

Gestion par
I'administrateur
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Page d’accueil de 'auteur e bS

Projet Fedora - Fage d'a.. ® | i Wakebaok Library ;_)." % Notebook Home x ".\_ﬂ BIGVIA | BIOVLA Note.., % | 4

{- @ hetps:icloud- 1 biovianobtebook . comimaotebook ham

B3 Les plus visités~ || Save to Mendeley = Home - PubMed - N...  £3 305 ELN [fCalendar [B] www.deezer.com (3 Wet-lab life — lintr... [ LRMN computers FIGoi

Notebook
ol ook x| T o -

Notebook of Laguri Cedric
~ My Searches

(M'f NDI:EDDDD Recently Updated Experiments

Expériences en
cours

M 2z Jathor Analyse liquid/ssMMR des LPS de P. Arguginosa

EXP-15-CCBTG2 4 davs
Shared with Ma
Me to Lock Preparation des interactions avec les

bibliotheques d'oligos d'HS 4 days

Personal Templates

EXP-15-CCR763
My Submissions Expression/purification LptC UD AILV methyl 1H
et chaines 13C pour attribution
EXP-15-CCETS9

Me to Submit

Me to Sign

Validation des
expériences
(signature témoin)

Rejected by Co-Signer

‘Waiting for Co-Signer

Submitted by Ma

Reminder List

Co-Signed by Ma

All Notebooks

w Me to Lock 0
All Experiments
Public Templates

~ Me to Submit 2]

Analyse llauld/ssNMRE des LPS de P._Arauainosa

n ]




Nouvelle expérience

L --‘.
L ML
[ LX)
l: S
-': . l
L oy o’
Expaeriment

Create New Experiment

@| Templates Fublic Templabes

< 2 templates

Blank New Experiment

Toble view =
w Description Category
titration probeine RMN
Analyse en superdex peptide en tandem

Expériences prédéfinies dans la description et les étapes a suivre

Création de template a partir d’expériences déja validées

Passage d’une experience « mise au point » a une experience de
routine



Exemple d’expérience

pj No tebook

& Experiment

& |

Bl

v Sections

& Body Text +
B Text Feld +

Image

Excel Worksheet

Word Document +

PDF Document

File Attachment

Chemical Sketch

ial Chemical Reaction

[] Date +
£ Errata Section +
B Project +
t» Experiment Type +

Related Experiments +

> My Sections

> Deleted Sections

Digestion Heplll de 1mg C5Dec et C5simu et analyse des oligos
EXP-13-CC8708 (You: Author)

Experiment no.: EXP-13-CCB708

Author: Lagun, Cednic (CEDRIC.LAGURI)

Date Started: 11 Apr 2013 1730 (UTC + 2)

Title: Digestion Heplll de 1mg C50ec et CSsimu et analyse des oligos
Project: Chepi208T

Related Experiments: EXP-13-CC8700 [analyse de I action combinéde C5/205T pour réaliser des

domaines epi-25 22/1/13]
Date: 2013-03-27

But
Purifier ¢t identifier la structure des oligosaccharides des echantillons C5_Dec et C3_simu (voir expee EXP-13-CCR700)
générés par digestion extensive par Heplll,
Oligos posséderont en théorie tous une majorite d'ldoA2S
Echantillons

« C5_Dec Iyophilisé= 3.95mg repris & Smg/ml dans HIO (ajour T90ul)
» C5_simu lyophylisé=4.95mg repris & Smg/ml dans H20 (ajout 990ul)

Tigestions Heplll de 1mg de C5_Dec et C5_simu

Chague digestion: mg de polysacchande

0.1mg/ml BSA)
2. Ajout 10mUml d'enzyme finale (Heplll) (0.8ul de 25mLipl dans chaque reaction)
3. Incubation 23°C 24k (Dbt | 1ho0)
4. Lendemain matin 2773713 denatumtion 95°C | 0min
5. 1400g Smin Gros culot (BSAT)
6. 25l de chaque prélevis et injecté superdex peptide: Digestion incompléte?
7. on rajoute a 14k Smll'ml Heplll final dans chague echantillon
8. lendemain denatumtion 95°C | dminutes
9. Civezinjecte 25p] de C5 Simu: Meme profil que la veille OK digestion Heplll compléte

. 200 (C5Dec ou C5%imu a Smg'ml dans H20) + 1800pl tampon heparinase (SmM Tris PH7.5, 10mM NaCl, 2mM CaCl2,

i @ LostChanged 26 Jun 2013byMe
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Génération
automatique du
N° d’expérience

Insertion de
fichiers facile et
modifiables en

« ligne » pour les
.doc et .xls

Outil de design
de molécules ou
de réactions
chimiques

Liens entre
expériences



Insertion differents types de fichiers

ﬁ MNotebook
A Experiment

-
v Sections
B Body Text

B Text Fieid

B tmage

& Excel Worksheat
B word Document

B POF Decumant

A

» My Sections

> Deleted Sections

O Purification de la 2-05T avec TAG Histidine

EXP-13-CF8015 (You: Contributor)

¥ 130EEN Gel DS 10% - Purif 2-08T His sur Hi-NTA - Spl dchantillen

imagei jpg
M SM MR Lav 01 02 03 05 Sl 10ul
Y ——
— - =
e — - —— ] -
- .
—_—
. = BSA 3
H ' 71 magiml — iy 2-OS5T-His purifiée
- - -
- - " -
o - -
= A &

————————
M. ech microfuidizer
SM SIJITISQEBFII cantn apres micrafluidizer

Dépéls de 5 et 101 2-05T &1 mélange Syl pool 2-0ST + 151 PES

W 130530 Cuantification de la 2-05T-Histidine
shoat] xds

1330 Duantification do la 2057 Histidine du 3905193 par 505.-Page

pq BSA JAine du pid]

1 EEe] T Gamme de B5A
] TE M7
3 15245 13 5]
£ yeo0n
1Al P
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T o
10000
d porl ik - - f
ek
4000
0
]
']

i lbs

Images avec editeur image
integre (Fleches/legendes)
Excel/word editables
(windows)

PDF visibles

Toutes sortes de fichiers
attacheés.

Limite de taille d’une
experience environ 10Mo

Texte des
legendes/pdfs/word/excel
indexes pour recherche par
mot-clé




p:_’g Notebook

b

i

T

B 8080 B 8 8/a

T

Description des expériences/sections
personnalisables

& Experiment

My Sections

RMHN integration PNPS
calcul PAPS

Essal precipitation 1 HS

naturels celsus + SDFg
1

Analyse en hplc propac
PAL analytique

Reaction de epif25
FASTIV

Superdex 200 10/300
GL 205T

reaction modification
C5/205T/ASTIV

composition milieu M9
Transformation /2,13

Analyse en Superdex
Peptide ¢n tandem de
C5Dec Hepl, CSDec
Heplll, C5Simu Hepl,
C5Dec Heplll

Digestions Hepl ou
Heplll de CS5Dec et
C5Simu sulvi de
Superdex peptide en
tandem 47213

Analyse RMM de
C55imu et C50ec

Désalage/concentration
des échantillons

L

Preparation des interactions avec les bibliotheques d'oligos d'HS
EXP-15-CC8763

RINEARST VETTNIET CT PLVITS 0 DR SIWET 16 TTRANIRS TETIS O TERCTIOHT &1 PP PORIT EVETTIRT AT g ImieTineT s Qnmiimes

Tubes d'interaction: 1.7mm 40ul en Tp B temperature 25deg C S0uM

en hple propac PA1 analytique

olonne: propac PAL (echange ambons) 4* 230 5N 3380
Tampon: A: eau HPLC pH 3.5 B eau HPLC pH 3.3 2M NaCl FD/Tampons Els Saesen )
Apparell: HPLC

Débit lml'min Pression 62bars D02 30nm
Collecte: RON

Baoucle Injection |00yl

Lundi 8 juin15 Text

Verification en eretic de pluseurs oligos par rapport a 2mM sucrose controle sur tube 3 (dp2)
-tubes 1.7mm 17 2 22 I
-test hsqe s¢ vs hsge CT pour le mix (21 7)

Related Experiments: EXP-14-CCET33 [AP - Caractérisation RMN des oligos a cribler]

EXP-15-CCATE1 [Quantification oligos eretic conlre sucrose]

Experiment Type: Interaction proteine/sucre

Last Changed Today 09:54 by Me
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All Changes Savad

Sections libres

Sections
préenregistrées
personnalisables

Liens avec
d’autres
expériences

Classification de
I'expérience par
catégorie (flag)




Recherche par mot-clé/suivi des expériences :':':"' le

L'
‘i" i

* Recherche avancée avec plusieurs critéres Recherche des expériences
* Sauvegarde de recherches personalisees préliminaires a une manip
o | = AP - Caractérisation RMN des oligos a cribler
EXP-14-CCB733
Experiment Search Cearal Criteria Cancel m
Erclude [rvalid Experiment M o Leck Recenkly Viewed
wmber B 7 | T Experiment ne.: EXP-14-CCA733
Auther: Laguri, Cedric {CEDRIC LAGURI)
Aot Date Started: 35 Mar 2014 10:52 (UTC + 1)
S - Tithe: AP - Caractérisation RMN des oligos & cribler
Project: bangues HS 13C/15M [realisation banques d'oligos]
Tle Experiment Type: RM|

Related Experi EXP-14-CCAT31 [AP - Quaniil HFLC des différents desaccharides pour
Praject calibration des oligos par RMN]
EXP-14-CFE051 [Modifications DP4, DPE, DPE NS par C5/2-08T6-05T)]
My Rode Mukhor [ Contributor [] Co-Editor ] Co-Signer EXP-14-CFB056 [Digestion Hep Il des 18,7 mg HSAN IdoA2S 60%)]
EXP-13-CFB028 [Digestion du reste du lot HSAN NS 25 65 (T,75mg) par
Hep ]
Experiment Type
140318-21 Préparation des différents aligos
Submitted | Any tme or never | Tubes RMN de 1,7mm - 404l échantilan
Shirn réalisé sur Dy0 10% 7/ HyO 90% (lube 1)
Submission Expurimast Mot S 4 ] Pardly Submiried [ Fually Subemiied Eslimation de la quantité d'oligos nécessaire  la caraclérisation basée sur DF2Z NS
= un ube aves 26pg (lube Z)
- un tube aves 12pg (lube 3)
Subsmbssion Part Sections 1o Submit Auther Bo Sign Co-Sigrer 1o Sagn

== A partir de ces analyses, cholx de réaliser la caractérisation des oligos avec Gpg d'éch en moyenne.
Fart Submitted | Rejected by Co-Signer Protocole pour chague oligo : of fichier Excel

Caractérisation du mélange de DPS issu de la digestion Hep | (Mabber B028)

Chemical Structune = Analyse avec 100pM no-_nma [peoaur l_es aulres DPE
== 10,7pl & 3T4pM, yophilisé et repris dans 40yl de tampon X en Dy0 = lube 17

e I 140321 Caleuls pour caractérisation RMN des oligos + numérotation des tubes RMN

9140321 Calcud pour caract RMN oligos_ced_AP.xls




Validation(soumission) et Suivi des modifications le

. - . o - L L
535 Motebook ol | Preparation des interactions avec les bibliotheques d'oligos d'HS —_—
. & Experiment EXP-15-CCB763
~ Sections
O Body Text + Considerations pour les oligos.
Dligos: verifier en RMM les oligos avec les memes temps de retention en HPLC pour eventuellement augmenter les quantites
Text Field + 1 1A A
o Tubes d'interaction: 1. 7mm 40ul en Tp B temperature 25deg C 50puM U ne fO IS Va I Id ee
B image + .
(verrouillage
B Excel Worksheet + .
puis
Word Document + . .
_ soumission)
E POF Documint + alyse en hple propac PA1 analytique
Colonne: propac PA| {echang nap4* 250 AN 3580 L
& File atachment Tampon: A: caus HPLC pH 3.5 B cau HPLC pH 3.5 2M NaC1 FD Tampons Els Sacsen ) deS
Apparell: HI."I.{' i oo .
B Chemical Sketch + b i Fresion 62bsr D020 modifications
Bouche Infection | 00y] ~
Chemical Reaction
E I Echantillons: pics 1.2 et 3 issus de Superdex peplide 50yl echantillon + 50pl de TpA pe uve nt et re
ic | inpecte Ix pour vénfier si le pic a 19 min e21 un contaminant 7 hY
apportees a
Lundi 8 juin15 Text une expérience
E Project + Verification en eretic de plusicurs oligos par rapport a 2mM sucrose controle sur twhe 3 (dp2)
-tshes 1.7mem 172 22
© -test hage se vs hsge CT powr le mix (117) SOUS forme
Expariment Type + ) Je
d’erratum daté
B Related Experiments +
* My Sections
» Deleted Sections Related Experiments: EXP-14-CCBT32 [AP - Caractérisation RMM des oligos a cribler]
EXP-15-CCETE1 [Quantification oligos eretic contre sucrose)

Last Cl'lﬁl"igéd Today 09:54 by Me All Cﬁﬁl‘lgés- Saved
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Suivi de toutes les modifications du cahier le

Toute utilisation ou modification du cahier est enregistrée dans un journal
d’administration mentionnant : date, heure, action et auteur.
Cet « audit trail» est consultable par projet

AP - Caractérisation RMN des oligos & cribler
EXP-14-CCB733

Z 98 results

Date Description Detalls User

09 Jun 2015 10:02 Write Deleting 1 saction Laguri, Cedric 1
09 Jun 2015 10:01 W rite: Storing 1 new paragraph in section SB64683 Laguri, Cedric

09 Jun 2015 10:01 Write Storing 1 new section in document 224341 Laguri, Cedric

09 Jun 2015 09:59 Read Loaded experiment EXP-14-CCA733 Laguri, Cedric

08 Jun 2015 17:00 Read Loaded experiment EXP-14-CC8733 Laguri, Cedric

03 Jun 2015 09:43 Read Loaded experiment EXP-14-CC8733 Laguri, Cedric

02 Jun 2015 21:11 Read Loaded experiment EXP-14-CCA733 Laguri, Cedric

27 Jun 2014 09:47 Read Loaded experiment EXP-14-CC8733 containing 10 sections Laguri, Cedric

21 May 2014 09:45 Read Loaded experiment EXP-14-CCA733 containing 10 sections Laguri, Cedric

21 May 2014 09:45 Read Loaded experiment EXP-14-CCA733 containing 10 sections Laguri, Cedric

29, Apr 2014 09:31 Read . Loaded experiment EXP-14-CC8733 containing 10 sections — _ Laguri, Cedric 1
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Jeerse
Exports des données et du cahier 5 le

La totalité du cahier peut également étre exporté pour étre archivé a tout moment.
Fichier Zip (projets/utilisateurs/experiences )

Chaque experience : pdf + fichiers attachés

My Account

M Users

B Frojects

> Experiment types
&) subscription
B setings

B Dot export

¥ Downloads

'EL Change password

16

Data export

Secure download of Account data (4 Sleps )

By following tis 4 slep process you will be able o download a back-up copy of all your expanmeanis. The download will comprise a Zip
package containing all experiments created in your account in PDF formal. The PDFS will be organized in a higrarchical folder structure

(accountprojeciaiproject membersiexpenmenisiexperiment pars). To initiate the creation and download of your ZIF package please follow
the instructions balow:

1. Prepare the download by setting a one ime password below, Treal the password with care since you will be required to enber it
again in step 3.

2. The ZIP package is being compiled by Accelnys Nolebook. You will be notified via email when your ZIP package is available for
download. This can take up to 12 hours.

3. To initiale the download of your ZIP package, click on the link "secure download of data available™ on the expor data page. Enler

the password that you created in step 1. When the file download dialogue is displayed, select “save” and select whene on your
compuber you wish 1o save the ZIP package.

4. Accelrys Motebook will automaltically remove the ZIP package afier 48 hours of notification via email,

Secure download of Account data




Retour des utilisateurs : Groupe de RMN de I'IBS le

Experimentation debutée en Juin

3 utilisateurs intensifs
4 utilisateurs occasionnels

Utilisateurs de laboratoire :
» Facilité utilisation
» Cloner experiences/Templates

* Tracabilité

 Integration directe des resultats (images/graphiques/fichiers divers)
» Entrées dans le cahier par ordinateurs sur machines/libre acces

* Recherche par mot clé
 Enorme avantage pour les collaborations
 Utilisateurs multiprojets

« ATTENTION ORGANISATION EN FONCTION UTILISATEUR




Points négatifs de la solution dassault : 5:35;.- le
plateforme spécifiques

Mangue de fonctionnalités sur Linux :
« Copier-Coller!!!,

« Fort Impact en particulier sur les utilisateurs faisant du
calcul /programmation sur ordinateur.

« Copie a partir de pages web (evernote, onenote etc...)
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Remarques générales i IbS

 Manque d’adaptation des organismes de recherches a la
transition numerique

» Entente des differentes tutelles (CEA/CNRS/UGA) sur un
cahier de laboratoire electronique : Appel d'offre
global/solution IN HOUSE ?

» Vide comblé par des solutions existantes (evernote/word)
* Probleme pour faire passer les utilisateurs de solutions

extremement flexibles et faciles de type evernote vers des
solutions plus rigides :

> Personnalisation de I'organisation du cahier
> Prise de notes « informelles » :
Reunions (administratives ou scientifiques)
Recherche bibliographiques
Congres/seminaires
Recherche
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Conclusions : Enorme avancée par raport au ibs
papier !!!! R et

Toutes les expérience d'un projet rassemblées

Aspect collaboratif facilité

Une fois validée les modifications sont obligatoirement tracées en

tant que telles

Les design expérimentaux peuvent étre réutilisés facilement : Bonnes
Pratiques du laboratoire

Recherche date, projet, type d’expérience, terme scientifique
Dossiers de publications/brevet en peu de temps

Co(t a comparer a celui du développement en intra ?? Quand par
Qui ?

Hebergement des données ?




