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1. Einfihrung

1.1 Problemstellung

Die Verfugbarkeit von Daten ist fir Forschende in den Wissenschaften eine notwendige
Voraussetzung ihres wissenschaftlichen Arbeitens. In den letzten Jahren wuchsen die Verfligbarkeit
und Komplexitdt von Daten kontinuierlich. Dieser Zuwachs beruht u. a. auf methodische und
technische Neuerungen (z. B. modernere wissenschaftliche Instrumente, Analysemethoden oder
Computersimulationen mit hoher Prézision und Datenqualitdt), wachsende verfligbare
Speicherkapazitaten, das Internet und auf die interdisziplindre Verkniipfung von Datentypen (z. B.
Verbindung von Geo- oder Gesundheitsdaten mit traditionellen Umfragedaten der empirischen
Sozialforschung).!

Es wird erwartet, dass die Verfligbarkeit und Komplexitat von Daten in Zukunft weiterhin schnell
wachst. Dies bietet einzigartige Mdglichkeiten fir neue wissenschaftliche Entdeckungen sowie
erhebliche Herausforderungen fiir das Management, das Kuratieren, die Analyse, die Pflege, die
Provenienz, der Zugriff und das Computing von Daten. Es werden daher vor allem MaBBnahmen zum
Erhalt der Daten, der Qualitat, der Verstandlichkeit und der Bereitstellung der Daten (auch tber die
Forschung hinaus) bendtigt.2

1.2 Beispiel

Die Nasa speichert derzeit tiber 100 Petabyte (PB) Beobachtungs- und Modelldaten. Innerhalb von
flnf Jahren werden alle vier NASA-Wissenschaftsbereiche voraussichtlich iber 100 PB Daten pro
Jahr generieren.:

2. Forschungsdaten

2.1 Definition

+Als Forschungsdaten gelten (unabhéngig von ihrer Form oder Darstellung) alle Informationen,
einschlieBlich Kontextinformationen, die bendtigt werden, um die Entwicklung, Ergebnisse,
Beobachtungen oder Erkenntnisse einer Forschungstatigkeit zu stitzen oder zu validieren.”

Beispiele daflr sind Laborwerte, Surveydaten, Statistiken, Interviews, Simulationen, experimentelle
Messdaten, methodische Testverfahren, 3D-Scans, audiovisuelle Informationen, Bilder, Code etc.s

2.2 Forschungsdaten vs. geschaftsorientierte Daten

Forschungsdaten sind im Vergleich zu geschéftsorientierten Daten hauptséchlich:¢

heterogen:
Forschungsdaten bestehen nicht nur aus Bytes, sondern auch aus Workflow-Definitionen,

Berechnungsparametern, Umgebungseinstellungen usw.
verteilt:
Aufgrund von doménenibergreifende wissenschaftliche Kollaborationen.

"Vgl. Gray et al. 2005, S. 1; Nasa 201%a

2Vgl. Nasa 2019b

3Vgl. Nasa 2019a

4TU Wien 2018

> Vgl. TU Wien 2018; HU Berlin 2015

¢Vgl. Kindling et al. 2019; Valle 2019; Roy 1998; Gray et al. 2005, S. 1; Van den Eynden, Veerle 2013, S. 1 ff.

-1-



komplex:
Die Bedeutung der Forschungsdaten ist nur durch Datenanalysewerkzeuge moglich.
entdeckungsorientiert:
Durch das Analysieren von Forschungsdaten, kdnnen weitere subtile Informationen/Effekte
gefunden werden, die von friheren Studien tbersehen wurden.
validierbar:
Bei Forschungsdaten geht es meistens um Sinn und Inhalt.
wiederverwendbar:
Daten konnen fir zukiinftige Forschungen wiederverwendet werden, wenn diese geteilt, gut
verwaltet, ordnungsgemal aufbewahrt und verfligbar gemacht werden.
langlebig:
Ein Forschungsdatensatz hat normalerweise eine langere Lebensdauer als das eigentliche
Forschungsprojekt, welches es produziert.

2.3 Scientific Data Lifecycle

Der Forschungsdatenlebenszyklus beschreibt die verschiedenen Phasen die Daten durchlaufen, um
von der Datengenerierung bis zur Wissensgenerierung zu gelangen. (vgl. Abb. 1 im Anhang).’

Die Universitat von Ottawa unterscheidet zwischen sieben Phasen: Plan, Create, Process, Analyze,
Preserve, Share, Reuse (vgl. fir detailliertere Erlauterungen Abb. 2 im Anhang).:

3. Forschungsdatenmanagement

3.1 Definition

Das Forschungsdatenmanagement (FDM) hat die Aufgabe Strategien, Verfahren, Konventionen und
Abeitsablaufe zu entwickeln, um die Qualitat, die Validierung, die Dokumentation, die dauerhafte
Auffindbarkeit und Nutzbarkeit von Forschungsdaten (inkl. Schutz vor Verlust oder Manipulation) zu
gewabhrleisten.?

3.2 Ziele
Die Ziele des FDM werden wie folgt zusammengefasst:®

3. Reusability

= Use data in different context
2. Reproducability = Trigger new research

= Comprehensible data

F 9

= Reproduce research results
1. Quality Assurance = Proof validity of results
= Readable
= Trustable data
= Prevent from data loss

3.3 Status Quo

In der Aktualitdt ist eine zuverldssige Datenqualitatsiberprifung oft nicht maoglich, da
Wissenschaftler/innen nur Uber ,konventionellen” Verfahren/Tools und beschrankte Mitteln

7Vgl. University of Ottawa o. J.; Strasser et al (0. J.), S. 4 ff.
8 ebd.

?Vgl. Valle 2019; GESIS o. J.

0vgl. Valle 2019



verfligen. Zudem ist ein dateiorientierter Ansatz sehr verbreitet. Dateien werden in Verzeichnissen
organisiert. Je weiter die Forschung voranschreitet, desto mehr Verzeichnisse entstehen und die
Verzeichnishierarchie wird gréBer. Die Datenanalyse bedeutet hier das Durchsuchen aller relevanten
Dateien, das Offnen jeder einzelnen Datei, das Extrahieren der relevanten Daten und das Bewegen
auf die néchste Datei. Wenn alle relevanten Daten gesammelt und im Speicher hinterlegt wurden
(oder in Zwischendateien) kann das Programm seine Analyse beginnen." Einige
Projektdatenrepositorys sind einfach groBe flache Verzeichnisse die (iber begrenzte
Benennungsschemata verfigen. Eine strikte Metadatenkultur ist nicht vorhanden. Viele
Wissenschaftler/innen beschréanken die Bedeutung des Datenmanagements normalerweise auf die
reine physische Datenspeicherungs- und Zugriffsebene und arbeiten mit nur einem CPU und einer
Festplatte.” Das Verarbeiten und das Analysieren groB3er Datensatze mittels konventionellen
Verfahren/Tools, wird mit zunehmendem Datenvolumen immer langsamer ausgefiihrt. Aus diesen
Grund ziehen viele Wissenschaftler/innen es vor, einen GroBteil ihrer Analysen bei Rechenzentren
durchzufiihren, weil sie bspw. keine lokale Daten- und Computerfarmen verwalten missen und
allgemein méglicherweise keine passende Analysetools besitzen oder keine Zeit darin investieren
mochten neue Verfahrensmethoden zu erlernen.

Nicht zuletzt ist oft kein zuverlassiger Sicherheitsmechanismus vorhanden welches die Probleme
(Léschen, Viren etc.) des Zugriffes auf wissenschaftliche Daten verhindern bzw. beseitigen kénnte.™

3.4 Relationale Datenbanksysteme
3.4.1 Vorteile

Relationale Datenbanksysteme verfligen uUber eine leistungsstarke assoziative Suche (bspw. Suche
nach Wert und nicht nach Ort), eine nicht-prozedurale Abfrageanalyse und automatische parallele
Zugriffe, die die Datensuche, die Auffihrung, das schnelle Auffinden von Datenteilmengen und die
Petascale-Datenanalyse erleichtern. Sie besitzen anspruchsvolle Werkzeuge fir die
Automatisierung von Datenentwiirfe und -verwaltung, fir assoziative, zeitliche und rdumliche Suche
und fir die Definition von Daten(formate). Sie ermdglichen das routinemaBiges Replizieren und
Kombinieren von Daten, sodass diese auf verschiedene Arten (nach Zeit, nach Raum, nach anderen
Attributen) organisiert werden kénnen (Ansichten). Ebenfalls lduft der OLAP-Wiirfel in Richtung
maschinelles Lernen, durch die Integration von Algorithmen die Trends ableiten, Daten clustern und
Anomalien erkennen.

3.4.2 Nachteile

Herkdmmliche tabellarische Datenbanksysteme sind ausreichend fir die Analyse von Objekten
(bspw. Galaxien, Spektren, Proteinen, Ereignissen usw.). Diese unterstiitzen aber traditionell nicht
das Kerndatentyp der Wissenschaft: das N-dimensionale Array. Arrays mussten seit jeher in den
meisten Systemen als Blobs (bindre groBe Objekte) ausgegeben werden. Auch die Unterstiitzung
fir die Zeitreihenfolge, raumliche, Text- und andere Datentypen ist oft umsténdlich.

Neben dies, macht die Impedanzfehlanpassung (Impedance-Mismatch) es schwer, wissenschaftliche

Anwendungen auf herkdmmliche tabellarische Datenbanksysteme abzubilden. Datenbanktabellen
werden zum Teil meistens als Dateien gespeichert. Dateisysteme erlauben keine parallele,

"Vgl. Gray et al. 2005, S. 1 ff.

2Vgl. Valle 2019; Gray et al. 2005, S. 1 ff.
¥Vgl. Gray et al. 2005, S. 1 ff.

“vgl. Valle 2019

Vgl. Gray et al. 2005, S. 1 ff.

' Vgl. Gray et al. 2005, S. 1 ff.



assoziative, zeitliche oder rdumliche Suche. lhnen fehlt auch eine allgemeine Abfragesprache.
Ebenfalls haben Dateisysteme keine Metadaten jenseits einer hierarchischen Verzeichnisstruktur
und Dateinamen. "

Wissenschaftler/innen meinen u. a. auch, dass die Kosten zum Erlernen neuer Werkzeuge
(Datendefinition, Laden und Abfrage von Daten etc.) sich nicht lohnen wirden. Sie meinen
vorhandene  Systeme  hatten  keine  gute  Visualisierungs-/Plotterwerkzeuge  und
Manipulationsmoglichkeiten und seien zudem oft zu langsam.

3.5 Anforderung an das Forschungsdatenmanagement

Um die Ziele des FDM (vgl. Punkt 3.2) erreichen zu kénnen missen Daten selbstbeschreibend sein.
Eine Selbstbeschreibung der Daten kann durch die Definition von Metadaten erfolgen.

4. Metadaten

4.1 Definition

Metadaten sind Daten Uber Daten. Es sind zuséatzliche Informationen, die erforderlich sind, damit
Daten nitzlich sind.»

4.2 Relevanz

Metadaten erlauben es den Anwendungen Daten zu verstehen, weil sie beschreibende Information
von Daten enthalten. Diese Information detalliert, wie die Daten gemessen, erworben oder
berechnet wurden. Bspw. werden damit die gemessenen Attribute, ihre Namen, Einheiten,
Prazision, Genauigkeit, Datenformat erklart. Somit ermdglichen Metadaten Data Access
(Datenzugriff), Data Independence (physische und logische Datenunabhangigkeit) und Data
Provenance (Datenherkunft).z

4.3 Metadatenstandards

Metadatenstandards sind fir die Wiederverwendung wissenschaftlicher Daten essentiell. Jeder
Standard ermdglicht einen einfachen Datenaustausch unter Wissenschaftler/innen.z Ein
Metadatenstandard muss implementierungsneutral und mit explizit eingeschrankter Erweiterbarkeit
sein. Je nach Disziplin gibt es fachspezifische Metadaten (vgl. Abb. 3 und 4 im Anhang).”

4.4 Wissenschaftliche Datenformate

Datenformate werden flr die Beschreibung von Metadaten verwendet. Einige Datenformate
eignen sich jedoch besser zur Unterstlitzung von Metadaten und sind beim Erreichen der
verschiedenen Datenverwaltungsziele hilfreicher. Zu den bekanntesten Forschungsdatenformate
zdhlen XML, XSIL (Extensible Scientific Interchange Language), BFD (Binary Format Description Lan-
guage), XDF (Extensible Data Format), FITS (Flexible Image Transport System), XDMF (eXtensible

7 Vgl. Gray et al. 2005, S. 1 ff.

8\Vgl. Gray et al. 2005, S. 1 ff.

YVgl. Gray et al. 2005, S. 1

2 vgl. Bretherton 1994; Vgl. Gray et al. 2005, S. 1
2'Vgl. Gray et al. 2005, S. 1

22\/gl. Gray et al. 2005, S. 1

2 Vgl. Hoffmann 2018; Wandt o. J.; RADAR 2016



Data Model and Format), ICE (Interdisciplinary Computing Environment), DFDL (Data Format De-
scription Language), HDF5 (Hierarchical Data Format), HDF-EOS (Earth Observing System), CGNS
(General Notation System).

5. Ontologien

5.1 Definition

Die Struktur der Metadaten stellt Regeln dar, durch die die Information organisiert wird (z. B.
alphabetische, zeitliche, hierarchische Ordnungstypen). Aus diesen Regeln kénnen wiederum
Beziehungen (Relationstypen) zwischen Metadaten und Information (Daten) hergestellt werden.?

Ontologien sind also gemeinsame Vokabeln und logische Aussagen zu der jeweils interessierenden
Anwendungsdomane, die Komponenten einer bestimmten Disziplin und die Beziehungen zwischen
diesen Komponenten beschrieben (vgl. Abb. 5 im Anhang).* Sie stellen Modelle dar, die eine
Kommunikation von Mensch zu Maschine oder von Maschine zu Maschine erlauben.
Voraussetzungen fiir die Kommunikation i. w. S. mit der Maschine ist allerdings, dass das explizite
Wissen gleichzeitig fur lesende Menschen und Maschinen verstandlich ist.z

Im Wissenschaftssektor verfligt fast jede Disziplin Uber eine gemeinsame Terminologie
(kontrollierter Wortschatz wie Einheiten, Messungen etc.).?

5.2 Relevanz

Ontologien schréanken die Menge der méglichen Interpretationen flir Worte und ihren zugehdrigen
Beziehungen ein.” Sie erhohen die Datenqualitét, die Auffindbarkeit und die Provenienz indem sie
die Daten strukturieren und semantisch in Verbindung setzen (Semantic Web) und ermdéglichen es
Daten ,richtig” einzuordnen und besser zu verstehen.®

6. Data Provenance

6.1 Definition

Data Provenance (auch: Data-Lineage, Datenherkunft, Data Pedigree, Datenabstammung) bezieht
sich auf Informationen Uber die Herkunft, den Kontext, die Abstammung, das Eigentum oder die
Ableitungshistorie von Daten.* Provenienzinformationen von Daten basieren grundsatzlich auf den
(Stamm-)Daten und die Transformationen, die sie durchgemacht haben, um neue Daten zu
produzieren.

6.2 Relevanz

Herkunftsangaben sind von entscheidender Bedeutung, um beispielsweise zu gewéhrleisten, dass
eine festgelegte wissenschaftliche Schlussfolgerung reproduzierbar ist (vgl. Beispiel in der
PowerPoint-Prasentation, Seiten 53-63).3%

2 \/gl. Valle 2019; HDF Group 2019; HEASARC 2017; Barnes o. J.
B Vgl. Payrhuber 2009

%Vgl. Staab 2002, S. 6; Yale University 2019; Coustaty 2011

2\igl. Staab 2002, S. 6

2Vgl. Gray et al. 2005, S. 1

% \Vgl. Yale University 2019

0 Vgl. Winkelmann et al. 2008; Ontotext 2019; Gray et al. 2005, S. 1
3Vgl. Simmhan et al. 2005; Cheney et al. 2012, S. 1 ff.

32\gl. Cheney et al. 2012, S. 1 ff.; Cui/Widom 2001, S. 2 ff.



6.3 Datenverarbeitungsarchitekturen

Datenbankarchitekturen beschreiben die Art und Weise indem Provenienzdaten gesammelt
werden. Es werden grundséatzlich zwischen vier Arten von Datenverarbeitungsarchitekturen
unterschieden: serviceorientierte Architektur, Datenbankarchitektur, Befehlsverarbeitungs-
architekturen und skriptbasierte Architekturen (vgl. Abb. 6-9 im Anhang).*

6.4 Taxonomie

Simmhan et al. 2005 prasentieren folgende Taxonomie der Provenienz:

Provenance

Taxonomy
Use of Subject of Provenance Storing Provenance
Provenance Provenance Representation Provenance Dissemination

. Scheme - Visual Gmph]

Scalability ]

Process
Oriented

Data Quality

TT

Audit Trail [Data Oriented Information Overhead ] Queries ]

Semantic

[ Granularity
Ll Information

Annomtinn] [ Syntactic
Replication [

Inversion ]

L

Fine Grained Coa.rse Contents
Grained

T

[ Attribution

Informational

Bildquelle: Simmbhan et al. 2005

Fir weiterflihrende Erlauterungen vgl. PowerPoint-Présentation, Seiten 75-87.

6.5 Techniken

Bereits 2005 untersuchten Simmhan et al. acht unterschiedliche Datenprovenienztechniken nach
dem im Punkt 6.4. genannten Kriterien. Eine Ubersicht ist in Abb. 10 im Anhang zu finden.

6.6 Problematik

Viele Projekte verfligen lber eigene Protokolle fiir das Provenienzmanagement. Es fehlen offene
Standards fiir das Sammeln, Darstellen, Speichern und Abfragen von Provenienz. Dies ist ein
offensichtliches Hindernis fir Férderung der Interoperabilitat. Durch Standards und Middleware
konnte die automatische Provenienz-Sammlung vorangetrieben werden. Die Vereinheitlichung
semantischer Begriffe zur Beschreibung der Herkunft in Verbindung mit doméanenspezifischen
Ontologien wiirde reichere Abfragen, eine eindeutigere Provenienzinterpretation sowie eine
automatisierte Uberpriifung der Herkunft erméglichen.»

Ebenfalls fallen oft die Kosten flr das Sammeln und Darstellen von Provenienz umgekehrt zu ihrer
Granularitdt an. In dieser Hinsicht missten die Vorteile und Nachteile zwischen den

3 Vgl. Simmhan et al. 2005, S. 1 ff.
#Vgl. Simmhan et al. 2005, S. 1 ff.
% Vgl. Simmhan et al. 2005, S. 1 ff.
%*Vgl. Simmhan et al. 2005, S. 1 ff.



unterschiedlichen Provenienztechniken abgewogen werden, um bestmdgliche Entscheidungen
treffen zu kénnen.”

Hinsichtlich des Datenschutzes, sind Herkunftsangaben zwar sehr niitzlich, enthalten jedoch haufig
vertrauliche Informationen, die mit Vorsicht verwendet werden sollten.:

Neben dies, erschwert die Heterogenitat von Daten oft ihre Verteilung und ihre gemeinsame bzw.
branchenibergreifende Nutzung.®

7. Scientific Workflow

7.1  Definition

Ein Scientific Workflow besteht aus einer Reihe von Aktivitaten bzw. eine Abfolge von Vorgéngen,
die durch die systematische Organisation von Ressourcen ermdglicht werden. Diese Aktivitaten
transformieren Materialien, stellen Dienstleistungen bereit oder verarbeiten Informationen.
Wissenschaftliche Arbeitsablaufe kénnen einfache und lineare Aufgabenketten sein aber auch
komplexere, grafisch strukturierte Abhangigkeiten repréasentieren.®

Ubliche Verarbeitungsbeispiele sind z. B. Daten (neu) formatieren, Teilmengen bereinigen oder
analysieren, Berrechnungen oder computerwissenschaftliche Simulationen durchfihren-«

7.2 Ziele

Die Ziele eines Scientific Workflows sind u. a. (1) den Wissenschaftler/innen bei sich wiederholende
und fehleranfillige Aufgaben zu unterstitzen bzw. Aufgaben zu automatisieren, (2)
wissenschaftliche Entdeckungen zu beschleunigen, (3) spezielle Anwendungen und neue
Datenanalysemethoden miteinander zu verkniipfen, (4) Maschinenzyklen einzusparen durch
Optimierung von Workflow-Ausfiihrungen auf verfligbaren Ressourcen, (5) kostspielige Ressourcen
(,menschliche Zyklen”) einzusparen, (6) die Dokumentation und Reproduzierbarkeit der zugrunde
liegende experimenteller Prozesse effektiv zu unterstiitzen, (7) den Wissenschaftler/innen es
ermdglichen, sich auf die doménenspezifische (naturwissenschaftliche) Aspekte ihrer Arbeit zu
konzentrieren, anstatt sich mit komplexen Datenmanagement- und Softwareprobleme zu
befassen.”

Dariber hinaus sind wissenschaftliche Workflows auch fir die Modellierung, Design, Analyse und
Wiederverwendung weiterer Workflows da.®

¥ Vgl. Simmhan et al. 2005, S. 1 ff.

3 Vgl. Cuevas-Vicenttin et al. 2012, S. 198 ff.

¥ Vgl. Simmhan et al. 2005

40Vgl. Cuevas-Vicenttin et al. 2012, S. 193

#'Vgl. Cuevas-Vicenttin et al. 2012, S. 193

42Vgl. Cuevas-Vicenttin et al. 2012, S. 193; Ludascher, et al. 2009, S. 1 ff.
#Vgl. Cuevas-Vicenttin et al. 2012, S. 197
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7.3 Phasen

Laut Ludascher 2009 besteht ein Scientific Workflow
aus folgenden typischen Phasen (s. Bild rechts).*

Fir detailliertere Erlauterungen vgl. Abb. 11 im
Anhang.

8. Anwendungsbeispiele

8.1 Problematik

Sl

Runtime
Monitoring

Heutzutage existiert noch kein einheitliches etabliertes wissenschaftliches Scientific Workflow
Managementsystem, welches wissenschaftlichen Workflows Uber seinen gesamten Lebenszyklus
verwaltet. Hauptursache daflr sind komplexe und oft schwer umsetzbare Anforderungen aus Sicht
der Technik und der Benutzer/innen (vgl. Abb. 12 im Anhang fir weiterfihrende Erlauterungen zu

den Anforderungen).®

8.2 Auswahl

Je nach Phase des Scientific Workflows ist in der Literatur eine groBe Auswahl an wissenschaftlichen
Werkzeugen zu finden.“ Beispielsweise existieren bis heute 254 Workflow-Systeme* und zahlreiche
kostenpflichtige und opensource Browser-, Middleware-, Softwareanwendungen (vgl. PowerPoint-

Prasentation, Seiten 109-111).

8.3 Vorfihrung

myExperiment
Kepler

9. Fazit

In Bezug auf das Forschungsdatenmanagement kann Folgendes zusammengefasst werden: *

- Die Verfligbarkeit an komplexe und hochqualitative Forschungsdaten wachst stetig aufgrund u. a.

moderner wissenschaftlicher Instrumente.

- Datenexploration, interaktive Datenanalyse und -integration von Forschungsdaten sind fiir dern

Fortschritt der Wissenschaft essentiell.

- Herkémmliche Datenbanksysteme haben lange wissenschaftliche Datentypen ignoriert.

#Vgl. Ludascher, et al. 2009, S. 1 ff.

4 Vgl. Ludascher, et al. 2009, S. 1 ff.

4 Vgl. Valle 2019; Mathews 1996; Liu et al. (2015), S. 2 ff.
Vgl. Pellmann 2019

% Vgl. Gray et al. 2005, S. 1


https://www.myexperiment.org/
https://kepler-project.org/

- Traditionelle Datenbanksysteme haben die Vorteile der automatischen Parallelitat, der Indizierung
und des nicht-prozeduralen Zugriffs.

- Um die Bereitstellung (auch fur Dritte), die (langzeit-)Archivierung, die Wiederverwendung, die
Qualitat und Verstandlichkeit von Forschungsdaten in den unterschiedlichsten Disziplinen
gewahrleisten zu konnen, wird ein ganzheitliches, multifunktionales
Forschungsdatenmanagementsystem benétigt.

- Eine ausgepragte standardisierte Metadaten-, Ontologien-, Datenprovenienz-Kultur sind fir die
Zukunft  des  Forschungsdatenmanagements  bzw. fir  die  Entwicklung  von
Forschungsmanagement-Anwendungen unerlasslich.

- Allgemein besteht ein Bedarf nach benutzerfreundliche Software-Infrastrukturen (intelligente
Systeme) zum Teilen, Auffinden, Erfassen, Organisieren, Analysieren, Visualisieren und
Veroffentlichen von Forschungsdaten.

- Es wird viel tber Ontologien (Semantic Web, RDF etc.) diskutiert. Das Risiko besteht darin, die
Implementierung des Datenmanagements so zu erschweren, dass das System uniibersichtlich
wird.

10. Diskussion

Ist eine einheitliche gut funktionierende domanenibergreifende Lésung fir das
Forschungsdatenmanagement moglich?
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Phase 1: Plan

- Vorhandene Datenquellen werden durchsucht und analysiert
- Daten werden gesammelt

- Daten werden organisiert
- Rollen werden zugewiesen: Wer ist fur die Daten verantwortlich?

- Berlcksichtigung von Zeit, Kosten, (Cyber-)Infrastruktur (Rechnerarchitekturen, Repositories,
Werkzeuge etc.)

- Entscheidung tUber Metadata-Standards etc.

Phase 2: Create

- Organisieren von Daten und Materialien (auch von Drittanbietern)

- Beschreibung von Daten, d. h. erfassen und erstellen von Metadaten und
zusammenhéngendes Material

- Erstellen neuer Daten durch Experimente, Beobachtungen, Messungen, Simulationen
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Phase 3: Process

- Daten werden gemalB Qualitdtssicherungsstandards in ein digitales Format konvertiert
(transkribiert, konvertiert, digitalisiert, kuratiert)

- Daten werden Uberprift, validiert, bereinigt, neu codiert, versioniert und bei Bedarf
anonymisiert

- Alle diese Prozesse werden dokumentiert und die Daten werden unter Verwendung des
entsprechenden Metadatenstandards beschrieben

Phase 4: Analyze

- Daten werden durch Visualisierung, Uberlagerung, Transformation, statistische Methoden
oder Modellierung interpretiert und analysiert
- Es entstehen neue Erkenntnisse, Forschungsergebnisse, Veroffentlichungen

Phase 5: Preserve

- Daten werden in entsprechende Formaten gespeichert

- Es werden Benutzerdokumente und weitere Such-Metadaten erstellt

- Neue Daten bekommen eine digitale Kennung (DOI)

- Neue Daten werden mit bereits veréffentlichten Daten(sétze) verkniipft

Phase 6: Share

- Aspekte des geistigen Eigentums werden Uberpriift

- Zugriffsrechte werden definiert

- Daten, Benutzerdokumentation und Metadaten werden zugénglich gemacht, z. B. auf einem
Public Domain-Server oder in einem Repository

Phase 6: Reuse

- Anderweitige potenziell nitzliche Daten, Benutzerdokumentation und Metadaten werden
gefunden und abgerufen.

- Erforderlichen Datentransformationen werden vollzogen

- Eine Sekundaranalyse wird durchgefiihrt

- Transformationen, Integrationen bzw. Verénderungen werden dokumentiert und
Datenquellen zitiert
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Abbildung 3: RADAR-Metadatenschemas Pflichtfelder | © RADAR 2016

Hn
[ ] R A D A R RADAR Metadata Kernel
Il ki November 2014

Version 0.2
1. Overview

9 Mandatory properties (Properties 1-4 are identical to DataCite mandatory properties):

D Element description XML
. identifier (unique string which identifies a resource) <identifier>
1.1 identifierType (Handle or DOI) <identifierTypes>
creator (persons involved in producing the data) <creator=
2.1 creator name (name(s) of the creator(s)) <creatorName>
2.2 creator affiliation (e.g. institution, company) <crealorAffiliation>
3 title <title>
4 publisher (e.g. corporate/institutional or personal name) <publisher>
5 production year (year, in which data was created or refers to) <productionYear>
6. subject area (scientific fields appropriate for the resource) <subjectArea>
6.1 subject area detail (additional information on the subject area) <subjectAreaDetail>
7 resource (information on the resource’s content) <resource>
71 resource type (type of the resource to be archived/published) <resourceType>
8. rights (provides a rights management statement) <rights>
8.1 rights type (opportunity to further specify selected rights) <rightsType>
9 rightsholder (institution/person owning property rights) <rightsholder>

Abbildung 4: Metadaten bei Forschungsdaten | © University of Western Australia 2019
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Abbildung 5: Beispiel einer Ontologie | © Coustaty 2011, S. 80
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Abbildung 6: Serviceorientierte Architektur | © Simmhan et al. 2005, S. 19
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Abbildung 7: Datenbankarchitektur | © Simmbhan et al. 2005, S. 19
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Abbildung 8: Skriptbasierte Architektur | © GISMentors 2019

GRASS GIS 7.4.0 Layer Manager X
File Settings Raster Vector Imagery 3D raster Database Temporal Help

1=IHERES T Yy Ayt
/B kBRI LS @0

Type "help", "copyright", "credits" er "license" for more information.

ESES Erint (ndvi.info.cols, ndvi.info.rows)

>>> min, max = ndvi.info.range

>>> print (min, max)
(-9.6094420600858369, 0.9996840941399463)
>>> print (max-min)

1.608912615423

b e

Simple editor Clear

Layers | Console | Modules | Data | Python
LS
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Abbildung 9: Datenverarbeitungsarchitektur | © Matlab 2019

A\ MATLAB R2019a - academic use —
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Marme = | randomnumberm | 4+ |
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HH rows 4
== ng (now) ;
6 — list = l00*rand(rows,columns) ;
T - histogram(list,bins)

Command Window

»>» randomnumnber

-
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Abbildung 10: Zusammenfassung der Provenienztechniken nach unterschiedlichen
Merkmalen | © Simmhan et al., S. 21
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Abbildung 11: Phasen eines Scientific Workflows | Vgl. Ludascher et al., S. 1 ff.

Phase 1: Experiment/Workflow Design

- Beschreibung des Experiments, welches ausgefiihrt werden soll

- Entwurf eines Workflows, welches auf das beschrieben Experiment basiert

- Suche nach bereits bestehende Templates um diese eventuell zu lbernehmen oder zu
verandern

- Neue oder verdnderte Workflow-Entwiirfe kénnen liber ein gemeinsam genutztes Repository
zur Weiterverwendung 6ffentlich gemacht werden

Phase 2: Workflow Preparation

- Ressourcen fir die Ausfihrung werden ausgewahlt und vorbereitet

- Parameter werden von den Wissenschaftler/innen festgelegt

- Fir einige Workflows werden mdglicherweise HPC-Ressourcen (High Performance
Computing) wie lokale Cluster-Computer oder Remote-Ressourcen (Grid- oder Cloud-
Computing) bendtigt

- Es kann auch sein, dass Rechenauftrage die auf dem HPC-Cluster laufen bestimmte Daten
erwarten, dann missen Daten entsprechend bereitgestellt werden

Phase 3: Workflow Execution

- Wéhrend der Ausfihrung des Workflows werden Eingabedaten verbraucht und neue
Datenprodukte erstellt

- Fir groB angelegte rechnergestitzte wissenschaftliche Simulationen ist die
Laufzeitiberwachung von entscheidender Bedeutung (laufen auf Hunderten oder Tausenden
von Knoten; Gber viele Stunden, Tage oder Wochen)

- Datenzwischenprodukte und spezielle Provenienz-Informationen werden héaufig auf ein
webbasiertes Uberwachungs-Dashboard angezeigt

- So bleiben Wissenschaftler/innen Uber den Fortschritt und mdgliche Probleme bei der
Ausflihrung informiert

Phase 4: Post-Execution Analysis

- Wissenschaftler/innen missen haufig die Workflow-Ergebnisse nach der Ausfihrung
Uberprifen und interpretieren: Ist dieses Ergebnis sinnvoll?

- Evaluation der Datenprodukte: Welche Ergebnisse wurden von diesem Eingabedatensatz
verdorben”?

- Untersuchung von Ausflihrungsspuren und Datenabhangigkeiten: Warum ist Schritt X
fehlgeschlagen?

- Debug-Analyse: Welche Schritte wurden ausgefihrt? Welcher hat am meisten gedauert?

- Analyse der Leistung

Phase 5: Hypothesis, Experiment Goals

- Urspriinglichen Hypothesen oder experimentellen Ziele kénnen lberarbeitet oder verfeinert
werden

- Dies kann zu weiteren Workflow-(Re-)Designs fiihren oder zu einer neuen Iteration des Zyklus

- Abhéngig von den Ergebnissen des Workflows und den Analyseergebnissen kénnen die
urspriinglichen Hypothesen oder experimentellen Ziele lberarbeitet oder verfeinert werden,
was zu weiteren Workflow-(Re-)Designs fihrt und mdoglicherweise eine neue lteration des
Zyklus beginnen lasst.
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Abbildung 12: Anforderungen an einem Forschungsdatenmanagementsystem | Vgl.

Ludascher et al., S. 1 ff.

Anforderungen aus Sicht der
Benutzer/innen

Designtools
Workflow-Design speziell fir nicht
erfahrene Benutzer, basierend auf

Prozesse die von Wissenschaftler/innen
definiert werden

Nahtloser Zugriff auf Ressourcen und
Services

Wiederverwendung allgemeiner

Funktionen

Servicezusammensetzung und -
wiederverwendung

Wie werden einfache, leicht
wiederverwendbare und nicht
anwendungsspezifische Dienste zur
Ausfiihrung komplexer Aufgaben
komponiert?

Benutzerinteraktion

Beispielsweise sollten Benutzer
Zwischenergebnisse lberprifen
kénnen

Registrierung und Veroffentlichung von
Datenprodukten

Registrierung und Veréffentlichung von
Datenprodukten und
.Prozessprodukten” (Workflows)

Unterstutzung von Provenienzdaten

Herkunft der Ergebnisse sollten
aufgezeichnet und die
Laufzeitausfiihrung Gberwachen
werden.
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Anforderungen aus Sicht der
Technik

Fehlererkennung und
Wiederherstellung nach einem Fehler

Protokollinformationen fir jeden
Workflow

Statusiiberpriifungen und sofortige

Updates

Moglichkeit zur daten- und
rechenintensive Aufgaben (im besten
Fall auch gleichzeitig)

Zugriff auf semantik- und
metadatenbasierte Datasets

Datenmanagement/-integration

Visualisierungméglichkeiten

Zertifizierung, Vertrauen, Sicherheit

Skalierbarkeit

Einige Workflows erfordern grofBBe
Datenmengen und/oder High-End-
Rechenressourcen und bendtigen
Schnittstellen zu Grid-Middleware-
Komponenten

Workflows missen skalierbar und

fehlertolerant sein, damit
Aufgaben bei rechenintensiven
Anwendungen  relativ.  schnell

ausgefiihrt werden kénnen.

Bspw. kann es fiir ein Experiment



Provenienzdaten sollten dann
abgefragt, analysiert und gespeichert,
visualisiert werden, um ein tieferes
Versténdnis der Ergebnisse
bereitgestellt zu haben oder einfach,
um einen Workflow oder Datensatz
.debuggen” zu kénnen, indem seine
Herkunft durch die Ausfihrung des
Workflows zuriickverfolgt wird: Welche
Datenprodukte und Tools haben ein
abgeleitetes Datenprodukt erstellt?

Protokollsequenz von Schritten,
Parametereinstellungen usw. soll
moglich sein

Genersich vs. sperzifisch

Es sollte generisch genug sein, um
verschiedene Communities zu
bedienen, aber spezifisch genug, um
eine Domain zu bedienen

LIntelligente” semantische Links

Diese sollten das Workflow-Design
unterstiitzen, indem sie vorschlagen,
welche Komponenten moglicherweise
zusammenpassen

.Smart” re-runs — Andern von

Parametern

Andern eines Parameters nach
Zwischenergebnissen sollte moglich
sein, ohne den Workflow komplett neu
auszufiihren

Leistungsstarke

Freistehende Ausfihrung >
Ausfiihrung von Workflows mit langer
Laufzeit im Hintergrund erméglichen,
bspw. auf einem Remoteserver

Erweiterbar

Erweiterbarkeitsmoglichkeiten fir
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erforderlich sein, ein Programm
tausendmal auszufihren mit leicht
veranderten Eingabeparametern,
wodurch viele Ressourcen
(Rechenzyklen) verbraucht werden.

Distributed Grid oder Cloud-
Computing-Technologien und
andere parallele Frameworks wie
MapReduce kénnen verwendet
werden, um die Workflow-
Ausfliihrung durch Ausnutzung
paralleler Ressourcen zu skalieren.

Zuverlassigkeit und Fehlertoleranz

Workflows kénnten fehlschlagen,
wenn der Webdienst ausfallt



Experten/innen

Es sollte fast eine visuelle
Programmierschnittstelle sein

Benutzerfreundlichkeit

Es ist eine ziemlich einfache
Benutzeroberflache mit komplexeren
Funktionen im Hintergrund erwiinscht
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