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LIMS Anbindung von Messgeraten
und Messsystemen

Matthias Breuer

Der weitgehend automatisierte
Datenaustausch zwischen LIMS und
Messgeriiten ist eine wesentliche
Voraussetzung fiir die Akzeptanz
eines LIMS im Laboralltag. Dabei
kommen zunehmend Internet-Techni-
ken und -Protokolle zum Einsatz.
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Abb. 1: Anbindung eines Messgerats iiber LABS/Q GTI Server

Labor- Informations- und Management-
Systeme (LIMS) werden seit iiber 30 Jah-
ren zur Verwaltung der Labordaten in
analytischen Laboratorien in der Quali-
tdtskontrolle, im Umweltschutz oder bei
Forschung und Entwicklung eingesetzt.
Waren sie frither noch isoliert im Einsatz,
so hat sich dies im Laufe der Zeit immer
mehr geéndert. Mit der Computerisie-
rung und Automatisierung der Messge-
rite kam sehr schnell die Anforderung,
die bereits in digitaler Form vorhandenen
Messdaten automatisch in ein LIMS zu
iibernehmen. Auch der inzwischen fla-

chendeckende Einsatz von Betriebsfiih-
rungs-, Produktionsplanungs-, Umweltin-
formations- und Qualititsmanagement-
systemen macht es notwendig,
Informationen zwischen diesen Systemen
und dem LIMS auszutauschen. Nur wenn
diese Systeme (Messgerite oder externe
Anwendungen) weitgehend automatisiert
Informationen mit dem LIMS austau-
schen konnen, ist der erfolgreiche Ein-
satz eines LIMS zu erwarten. Dabei spie-
len heute technische Probleme eine
untergeordnete Rolle. Ausschlaggebend
bei der Umsetzung ist das Verhéltnis von
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Abb. 2: Ergebnisse fiir LABS/Q im XML-Format

Notwendigkeit und Kosten. Die Notwen-
digkeit ergibt sich aus der Haufigkeit und
dem Volumens des Datenaustausches,
aber auch aus den Anforderungen an
korrekte Ubernahme der Daten. Bei den
Kosten schlagen neben den reinen Ent-
wicklungskosten in zunehmendem Mafe
die  QualifizierungsmaBBnahmen  (be-
sonders IQ, PQ) zu Buche.

Spielte friiher der Informationsaus-
tausch iiber eine RS-232 (V24) Schnitt-
stelle und ASCII Dateien eine wichtige
Rolle, so werden heute die Daten iiber
TCP/IP Netzwerke sowie SQL Datenban-
ken ausgetauscht. Auch wird vermehrt
eine direkte Programm zu Programm
Kommunikation ermdoglicht.

Nachfolgend soll an Hand der im
LABS/Q (LIMS der iCD.GmbH, Frechen)
integrierten unterschiedlichen Standard-
schnittstellen aufgezeigt werden, wie
Messgeridte und Messsysteme an ein
LIMS angebunden werden koénnen. Bei
der Entwicklung dieser Schnittstellen
stand die Uberlegung im Vordergrund,
dass die Anwenderin, der Anwender so
wenig wie moglich zwischen den Syste-
men hin- und herspringen muss. Die Ar-

beit mit LIMS und Messgeréten soll weit-
gehend dem gewohnten Arbeitsfluss (Ge-
schiftsprozess) entsprechen.

Interaktive Anbindung an Messgerate

Bei einfachen Analysegeridten, wie z.B.
Waagen oder Titrationsprozessoren, ver-
zichtet man in Verbindung mit einem
LIMS héufig auf eine eigenstindige Aus-
wertungs-Software. Um dennoch die Er-
gebnisse iiber z.B. eine serielle Schnitt-
stelle ins LIMS iibernehmen und bei
Bedarf sogar Methodenauswahl und
Steuerungsparameter vom LIMS aus be-
einflussen zu konnen, wird auf dem Ar-
beitsplatz-PC eine Software benétigt, die
vom LIMS direkt angesprochen werden
kann. Fiir LABS/Q wurde als General
Tool Interface (GTI), ein TCP/IP Server
entwickelt, der als Service unter Win-
dows NT oder 2000 auf dem Arbeits-
platzrechner l4uft. Die Anwendung kann
sich als TCP/IP-Client dort anmelden und
Funktionen aufrufen, die der GTI-Server
in dynamisch hinzu ladbaren Bibliothe-
ken (DLL) findet. Fiir jeden Typ von
Messgerat wird so lediglich eine ange-
passte DLL — vergleichbar mit einem spe-
zifischen Treiber - bendtigt, um Daten
mit dem LIMS auszutauschen (Abb. 1).
Das System unterstiitzt zwei Proto-
kolle fiir den Austausch von Daten mit
Messgeréten. Beim ersten Protokoll posi-
tioniert sich die Anwenderin, der An-
wender auf die durchzufiihrende Mes-
sung im LIMS und auf ,Knopfdruck®
werden dann die Messergebnisse abge-
rufen, eingetragen und bewertet. Auf
diese Weise lassen sich z.B. Ergebnisse
von Wéigungen ins LIMS iibernehmen.
Beim zweiten Protokoll erfolgt die Mes-
sung in zwei Schritten. Nach Positionie-
rung auf der Messung im LIMS werden
im ersten Schritt die Messmethode, die
im LIMS vorhandenen Messungsparame-
ter und Einwaagen iibertragen und die
Messung gestartet. Nach Abschluss der
Messung werden im zweiten Schritt —
wieder auf ,Knopfdruck® - die Messer-
gebnisse abgerufen, eingetragen und be-
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Abb. 3: Anbindung des Messsystems iiber Datenbankverbindung
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wertet. Auf diese Weise lédsst sich z.B. ein
Titrationsprozessor an das LIMS anbin-
den. Diese Vorginge laufen unter aktiver
Beteiligung und Kontrolle der Mitarbei-
terin, des Mitarbeiters.

Anbindung iiber Dateien

Besteht keine stindige Netzwerkverbin-
dung zwischen LIMS und dem Messgerét
oder Messsystem, weil es sich z.B. um
ein externes Labor handelt, dann erfolgt
der Datenaustausch iiber Dateien, die
per E-Mail iibermittelt werden. Setzte
man dabei frither auf proprietire For-
mate wie das Data Communication Inter-
face (DCI) Format, so werden diese zu-
nehmend durch standardisierte Formate
wie Extensible Markup Language
(XML)[1] abgeldst, fiir die es im Internet
leicht erhéltliche Parser gibt, die es er-
moglichen, die iibermittelten Dokumente
zu verarbeiten. Folgerichtig wurde
LABS/Q in die Lage versetzt, Daten im
XML-Format zu versenden und im XML-
Format ankommende Daten zu verarbei-
ten. So konnen im LIMS erzeugte Priifun-
gen als XML-Dokument per E-Mail an
externe Laboratorien versandt, dort be-
arbeitet und die Ergebnisse als XML-Do-
kument per E-Mail zur automatischen
Verarbeitung durch das LIMS iibertragen
werden. Allerdings beschrinkt sich die
Standardisierung bei XML auf die Form:
die fiir das LIMS bestimmten XML-Doku-
mente mit Ergebnissen miissen einer
ganz bestimmten Struktur entsprechen,
damit sie verarbeitet werden kdénnen
(Abb. 2).

Anbindung iiber SQL-Tabellen
der LIMS-Datenbank

Bei komplexeren Anwendungen im Be-
reich der Laborautomatisierung, z.B.
Chromatographiedatensystemen (CDS)
ist zumeist auf Grund der anfallenden
groBen Datenmenge eine Anbindung ans
LIMS gewiinscht. Zugleich méchte man
den Mitarbeiterinnen und Mitarbeitern
die Bedienung beider Systeme ersparen.
Die durchzufiihrenden Priifungen wer-
den im LIMS erzeugt und miissen dann
im Kontext des Chromatographiedaten-
systems zu einer Probensequenz fiir ein
bestimmtes Messgerit zusammengestellt
werden. LABS/Q stellt die hierzu bendtig-
ten Informationen in Form von Tabellen
zur Verfiigung, die iiber eine Verbindung
zur LIMS-Datenbank spezifisch fiir das
jeweilige System eingeschriankt sind
(Mandantierung) und nur einen lesenden
Zugriff erlauben. Wird eine Priifung in
die zu erstellende Probensequenz iiber-
nommen, erfolgt iiber den Aufruf einer
Datenbank-Prozedur die entsprechende
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Meldung ans LIMS, das diese Priifung
daraufhin in der Tabelle als iibernom-
men kennzeichnet. Das Chromatogra-
phiedatensystem speichert die zur spéte-
ren Ubertragung der Ergebnisse
notwendige Identitit der Priifung - im
Falle des LABS/Q ein fiinfteiliger Schliis-
sel — in dafiir vorgesehenen oder einzu-
richtenden Feldern. Zusitzlich kann es
den Mitarbeiterinnen und Mitarbeitern
verstindliche Informationen {iber die
Probe und bereits im LIMS festgelegte
Steuerungs-Parameter fiir die Messung
und Einwaagen tibernehmen. Bei Bedarf
stehen auch Informationen iiber die zu
messenden Ergebnisse, wie z.B. Messbe-
reiche und Spezifikation zur Verfiigung.

Nach Durchfiihrung und Beurteilung
der Priifung werden die fiir das LIMS be-
stimmten Resultate unter Verwendung
der LIMS-Identitit der Priifung mit Hilfe
von Datenbankprozeduren zuriickgemel-
det. Der Hintergrund Prozess des Sys-
tems sorgt fiir das Eintragen und Bewer-
ten der Ergebnisse. Ergibt sich bei der
Messung die Notwendigkeit zu einer wei-
teren Messung, so wird in der LIMS-
Identitédt die Nummer der Messung hoch-
gezdhlt und die Ergebnisse mit dieser
neuen LIMS-Identitit zuriickgemeldet
(Abb. 3).
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Fast alle Automatisierungssysteme
stellen heutzutage Schnittstellen zur Ent-
wicklung eigener Zusatz-Programme in
z.B. Visual Basic, C++ oder Java zur Ver-
fiigung. Zur Anbindung der LIMS-Daten-
bank iiber z.B. ODBC oder JDBC gibt es
fertige Komponenten oder Klassen, so
dass sich der Aufwand fiir die Entwick-
lung der oben beschriebenen Probense-
quenz-Erstellung mit dem ,Look And
Feel® des jeweiligen Systems in Grenzen
hélt. Die ansprechendste Losung ist
selbstverstindlich eine Integration durch
den Hersteller des Systems.

LIMS Webserver

Anstelle einer direkten Verbindung zur
LIMS-Datenbank bietet sich in Zukunft
die Ubertragung der Daten iiber einen
LIMS http-Webserver an, der die Priifun-
gen in einem XML-Format zur Verfiigung
stellt und die Ergebnisse in einem XML-
Format zuriick erwartet. Dies ist unter
Verwendung sicherer http-Verbindungen
eine mogliche Perspektive fiir die Einbin-
dung externer Laboratorien in die Prii-
fungen. Ebenso ist eine Auftragsertei-
lung und der Einblick in den Stand der
Abwicklung fiir externe Auftraggeber
per Internet moglich.

Fazit

Fiir den automatisierten Datenaustausch
mit Messgerdten oder Messsystemen bie-
tet ein LIMS wie das LABS/Q dem Ar-
beitsablauf im Labor angepasste Schnitt-
stellen, die auf Internet-Techniken und
-Protokollen beruhen.
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