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Uudelleenkaytettavas, oikein kuvattua jalaadukasta dataa
Tutkijayhteison luomia tyokaluja ketteraan datanhallintaan

Huolellinen datanhallinta mahdollistaa laadukkaan tutkimuksen nyt ja tulevaisuudessa. Sen hallinnal-
le on luotu ns. FAIR-periaatteet eli data on I6ydettavissa, se on saatavissa, se on yhdistettavissa mui-
hin vastaaviin datakokonaisuuksiin ja sitd voidaan kayttia uudestaan. Naiden periaatteiden pohjalta
ELIXIR-infrastruktuuri tarjoaa kdyttoon hyvia datanhallintatydkaluja, jotka tukevat tutkijaa datanhal-

linnan eri vaiheissa.

“Hyvaan tieteelliseen kdytantdon kuuluu
varmistaa datan sdilyminen kayttokuntoise-
na ja hyvin dokumentoituna koko tutkimus-
prosessin ajan ja siten, etta tutkimustulok-
set ovat todennettavissa tutkimusprosessin
jalkeenkin. On tarkeaa, etta tutkijat ja tieto-
jarjestelmat voivat |6ytaa ja saada kayttoon-
sd yhteen toimivia ja uudelleenkaytettavia
tutkimusaineistoja. Taméan edistamiseksi
vuonna 2016 julkaistiin FAIR-periaatteet”,
sanoo CSC:n datanhallinnan asiantuntija
Minna Ahokas.

"ELIXIRin tarjoamien ohjeiden ja tyo-
kalujen avulla tutkijan on helpompi tehda
datansa loydettavaksi, saavutettavaksi, yh-
teentoimivaksi ja uudelleenkaytettavaksi
ja samalla noudattaa datanhallinnassaan
FAIR-periaatteita.

Yhteisty6ssa eri jasenmaiden ELIXIR-kes-
kusten kanssa luotu RDMKkit-sivusto pyrkii
tukemaan ja yhtenaistamaan datanhallinnan
kaytantoja Euroopassa.

RDMKkit sisdltda ohjeita ja vinkkeja ai-
neiston koko elinkaaren ajalle: datanhal-
linnan suunnittelusta ja data-analyyseista
aina datan julkaisemiseen ja uudelleen-
kayttoon.

"RDMKkit on toteutettu niin, etta jokainen
joka on tekemisissa datan kanssa voi ottaa
sen tyokalupakikseen. Se tarjoaa ohjeistuk-
sen lisdksi linkit palveluihin, joita tutkija tai
tutkimuksen tukipalveluissa tyoskenteleva
tarvitsee datanhallinnan eri vaiheissa”.

Suomen ELIXIR-keskus eli CSC on yksi
niistd, joka tuottaa sisaltoa ja yllapitaa tyo-
kalupakettia.

Ahokas korostaa, etta sivustoa on suunni-
teltu alusta lahtien lapinakyvasti yhteistyossa
tutkijoiden ja datanhallinnan asiantuntijoiden
kanssa. Kukatahansa ELIXIR-infrastruktuu-
riin kuuluvista voi osallistua kehitystyohon.
Kaikki on dokumentoitu ohjelmakehitys-pro-
jekteille tarkoitettuun GitHub-portaaliin.

"RDMKkitissa dataa tarkastellaan sen elin-
kaaren vaiheiden kautta. Datan keraamiseen,
kuvailuun tai julkaisemiseen on tarjollaomat
ohjeensa.’

RDMkit kehitettiin ELIXIR-CONVERGE
-hankkeessa. Datanhallinnan yhtenaistami-
seen oli tarvetta, koska tutkimushankkeet
ovat pdaasiassa kansainvalisia ja dataa lii-
kutellaan kansallisten rajojen vli.

"RDMKit on ensimmainen iso kansain-
vélinen yritys yhtenaistaa datanhallinnan
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kaytantoja ja ohjeistuksia, jotta saadaan uu-
delleenkaytettivas, seka riittavasti, yhtenai-
silld standardeilla kuvailtua ja laadukasta
dataa. Datanhallinnassa on kyse siité, etta
datan keruu, kasittely ja kuvailu suunnitel-
laan ajoissa: miten ja missa dataa sailytetdan
jamiten eriversioita hallitaan. Sitten on viela
mietittava, onko datassa jotakin sellaista, mi-
ka pitaisi sailyttaa pitkaaikaisesti. Toisaalta
pitdisi myos paattas, mika osa datasta voi-
daan havittaa.”

Minna Ahokkaan mielesta on tarkeaa
tarjota tutkijoille palveluja, jotka auttavat
heitd noudattamaan datanhallinnan hyvia
kaytantoja.

"Yritamme valttaa tilannetta, etta tutki-
joille esitetdaan esimerkiksi rahoitushakujen
yhteydessa aina uusia listoja datanhallinnan
vaatimuksista, mutta ei osoiteta niihin so-
pivia palveluita. Jos vaadimme, etta tutki-
mushankkeiden datanhallinnassa noudate-
taan FAIR-periaatteita, meidan pitda tarjota
riittavasti tukea ja palveluita FAIR-datan
tuottamiseen.”
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Asiantuntijatukea datanhallintaan
CSC, suomalaiset tutkimusorganisaatiot ja
yliopistot ovat luoneet kansallisen datatu-
ki-verkoston. Verkosto toimii CSC:n ja or-
ganisaatioiden datatukihenkiloston yhteis-
tyon tukena. Se tarjoaa foorumin avoimelle
keskustelulle, kysymysten esittamiselle ja
vertaistuelle.

Esimerkiksi Aalto-yliopistossa on lan-
seerattu tieteenalakohtaiset "data-agentit”,
jotka ovat datanhallinnan asiantuntijoita ja
heilld on tutkijatausta. He huolehtivat yh-
dessa tutkijoiden kanssa datasta.

RDMKkitin julkaisuvaiheessa datanhallin-
taan kohdistui COVID 19 -pandemian vuoksi
aivan uudenlaisia paineita.

"Kun RDMkit oli saatu lahes valmiiksi,
maailmaan iski COVID. Silloin totesimme
ELIXIR-CONVERGE -hankkeessa, ettd myos
COVID-virukseen liittyva data ja sen vaa-
timukset pitdd huomioida. Siksi RDMKkitiin
toteutettiin nimenomaan COVID 19 -datan
kasittelyyn liittyvaa ohjeistusta seka Euroo-
pan COVID 19 -dataportaalia koskeva sivu.”
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RDMEkit ja ELIXIRin datanhallinnan oh-
jeistukset ovat paatyneet myods osaksi EU:n
Horizon Europe rahoitusinstrumentin datan-
hallinnan ohjeita.

Biotietieteissa suositellaan RDMKit-ty6-
kalupakin hyddyntamista. Se on heratta-
nyt myés maailmanlaajuista kiinnostusta.
Yhdysvaltalaisia kdyttajia on huomattava
maaraja NIH (National Institutes of Health)
on kiinnostunut yhteistyosta ELIXIR-infra-
struktuurin kanssa.

IceBear - sovellus rakennebiologian
datanhallintaan

RDMEkit on yleinen datanhallinnan ohjeko-
koelma, josta linkataan eteenpain esimerkiksi
IceBearin kaltaisiin tydkaluihin.

"IceBear on tehty alun perin kristallo-
grafiaa ja rakennebiologian tiedonhallintaa
varten”, sanoo rakennebiologian professori
Lari Lehti6é Oulun yliopiston biokemian ja
molekyylildaketieteen tiedekunnasta.

Lehtié on myos rakennebiologian tutki-
musinfrastruktuurin Instructin Oulun yksi-
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rakenteen mddrittdmisessd.

Kuva: Sven Sowa, Biokemian ja molekyylildéketie-
teteen tiedekunta, Oulun yliopisto.

kon johtaja. Biocenter Oulun rakennebiolo-
gian yksik6ssa suunniteltiin professori Rik
Wierengan ja sovelluskehittija Ed Danielin
avulla rakennebiologian datanhallintaoh-
jelma IceBear. Sovelluksen kehitystyota
on tehty myds ELIXIRin koordinoimassa
EOSC-Life verkostossa, johon myds Instruct
kuuluu. EOSC-Life projektin tuella IceBear
siirrettiin CSC:n yllapitamaan cPouta-pil-
vipalveluun.

Biocenter Oulussa kiteytetdan proteii-
neja ja muita makromolekyyleja. Proteii-
nien aminohappoketju on laskostunut kol-
miulotteiseksi rakenteeksi, joka on kullekin
proteiinille tyypillinen. Koska mahdollisia
erilaisia laskostumisen tapoja on valtavasti,
proteiinirakenteita on jouduttu selvittdamaan
laboratorioissa kokeellisesti, kiteyttamalla.
Proteiinin kolmiulotteinen rakenne pystytaan
selvittdmaan sen perusteella miten ront-
gensade siroaa proteiinikiteesta. Keratys-
ta sirontadatasta voidaan matemaattisella

RDMkit
https://rdmkit.elixir-europe.org/covid19_data_portal

ELIXIR CONVERGE
https://elixir-europe.org/about-us/how-funded/eu-pro-
jects/converge

COVID-19 dataportaali
https://www.covid19dataportal.org

EOSC-Life

https://elixir-europe.org/news/eosc-life-start

IcebBear
https://icebear.fi/

SUOMEN ELIXIR
Puh. +358 9 457 2821

www.elixir-finland.org

e-mail: servicedesk@csc.fi
www.elixir-europe.org/about-us/who-we-are/nodes/finland

muunnoksella laskea proteiinin elektroniti-
heyskartta, joka kertoo atomien paikat pro-
teiinissa. Nykyaan kaytetaan rakennetutki-
muksessa paljon myos kryoelektronimikros-
kopiaa, jossa proteiineista valmistettua jaa-
dytettya ndytettd pommitetaan elektroneilla
jamiljoonat yksittdiset proteiinien 2D-kuvat
yhdistetdan kolmiulotteiseksi rakenteeksi.

Apuna proteiinien kiteytyksessa on auto-
maattisia kuvantamislaitteistoja. Proteiinit
kiteytetdan eri liuoksissa, jolloin joissakin
olosuhteissa tapahtuu kiteiden muodostu-
minen.

"Proteiini kiteytetdan pisaraan ja tata
seurataan kuvantamalla. Levyissa voi olla
300 pisaraa jalevyja monta sataa. Kun niita
kuvataan joka paiva, kuvia tulee aika pal-
jon. Kiteytys tehddan yleensa roboteilla,”
sanoo Lehtio.

Kidendytteet poimitaan kdsin mikros-
koopista ja laitetaan nestetyppitankkeihin.
Nyt IceBear-ohjelman avulla voidaan samalla

CSC - Tieteen tietotekniikan keskus Oy

on valtion omistama, opetus- ja kulttuuriministe-
rion hallinnoima, voittoa tavoittelematon osa-
keyhtio. CSC yllapitaa ja kehittda valtion omista-
maa keskitettya tietotekniikkainfrastruktuuria.
http://www.csc.fi

https://research.csc.fi/cloud-computing

ELIXIR PAAMAJA

www.elixir-europe.org

EMBL-European Bioinformatics Institute

sujuvasti pitda kirjaa automaattisesti ndyt-
teista ja niihin liittyvasta tiedosta.

"Usein ndytteet lahetetdan toiseen infra-
stuktuuriin, eri synkrotroneihin Eurooppaan.
IceBearin avulla tiedetdan, mita naytteelle
tapahtui toisessa paikassa. Metadataa lii-
kutellaan eurooppalaisten synkrotronien
kayttamien tietokantojen ja IceBearin va-
lilla. Naytteessa on metadataa aika paljon,
kuten mika proteiini oli kyseessa ja millai-
nen rakenne silla oli, miten se kiteytettiin ja
minkalaiset olosuhteet kiteytyksessé olivat.”

Icebearin avulla pdastaan eroon kasin
tehdysta kirjanpidosta. Dataa voidaan |a-
hettaa ilman kaavakkeiden taytt6a ja linkit
ovat tietoturvallisesti luotu ndytteiden vii-
vakoodeihin.

“Kun tdman tekee kerran, se on siina.
Taman sovelluksen arvo esimerkiksi tutkijoi-
den ajan sdastamisessa nakyy myos vuosien
kuluttua”, sanoo Lehtid.

Ari Turunen

ELIXIR

rakentaa infrastruktuurin bioalan tutkimuksen
tueksi. Se yhdistaa 21 Euroopan maan ja Euroo-
pan molekyylibiologian laboratorion EMBL:n
johtavat organisaatiot yhteiseksi biologisen in-
formaation infrastruktuuriksi. Sen Suomen kes-
kus on CSC Tieteen tietotekniikan keskus Oy.

http://www.elixir-finland.org
http://www.elixir-europe.org
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