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Forschungsdaten FAIR verwalten

Die Ergebnisse der ersten Umfrage des Konsortiums NFDI4Phys liefern
wertvolle Einsichten in den Umgang mit Forschungsdaten in der Physik.

Holger Israel, Esther Tobschall und Frank Tristram

In die wissenschaftliche Arbeit flieBen Daten ein: Mess-
werte aus dem Labor, Berechnungen von Computern
und Forschenden oder Daten anderer Gruppen. Ein Ziel
des Datenmanagements muss darin bestehen, wichtige
Forschungsdaten dauerhaft zuganglich, nutzbar und
nachpriifbar zu machen. Das soll die von Bund und Lan-
derninitiierte Nationale Forschungsdateninfrastruktur
(NFDI) vereinfachen.

iese Forschungsdateninfrastruktur wird in die euro-
péische und weltweite Forschungsdatenlandschaft
(z.B. European Open Science Cloud) eingebettet
sein. International etabliert ist hierbei die Einhaltung der
FAIR-Prinzipien: Daten miissen demnach ,,findable, acces-
sible, interoperable, reusable® sein, also auffindbar, zugéng-
lich, interoperabel und wiederverwendbar [1]. Beschéftigt
man sich dafiir mit Dokumentation, Archivierung, Trans-
formation oder der Veréffentlichung von Forschungsdaten,
spricht man vom Forschungsdatenmanagement.
In der Informationswissenschaft ist das Konzept der
Wissenspyramide gebrauchlich [2, 3]: Ausgehend von blo-
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Ben Daten tiber strukturierte Informationen (z.B. durch
geeignete Metadaten annotierte Daten) steigt der Erkennt-
nisgewinn hin zum Wissen und schliefllich zur Weisheit.
Daten und Informationen kénnen hierbei Individuen,
Gruppen oder einer breiten Offentlichkeit zugéinglich sein
[4]. Daraus ergeben sich verschiedene Wege zur Erkennt-
nis (Abb. 1): Forschende kénnen Wissen aus ihren eigenen,
individuellen Daten destillieren und veroffentlichen. An-
dererseits steht die (eigene) Forschung durch Ergebnisse
anderer Forschender in einem grofleren Kontext und er-
moglicht es, auf 6ffentlicher Ebene Wissen zu gewinnen.
Beide Wege haben ihre Berechtigung und sind in der Physik
verbreitet.

Das Kernanliegen der Nationalen Forschungsdaten-
infrastruktur besteht darin, die Wissensgenese aus Commu-
nitydaten zu fordern, also die Nachnutzung von Daten. Bei
ihrer Ausgestaltung spielen aber auch die Anforderungen
der Forschenden an das Management der in der eigenen
Gruppe generierten Daten eine wichtige Rolle. Diese Ab-
ldufe und Anforderungen unterscheiden sich innerhalb und
zwischen den wissenschaftlichen Teildisziplinen deutlich.
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302-02: Chemie von Festkorpern und Oberfléchen, Materialcharakterisierung
302-03: Festkorper- und Oberfléchenforschung — Theorie und Modellierung

303-01: Chemie von Molekiilen, Fliissigkeiten, Grenzflédchen — Spektroskopie, Kinetik
306-02: Experimentelle und theoretische Polymerphysik

306-03: Polymermaterialien

307-01: Experimentelle Physik der kondensierten Materie

308-01: Optik, Quantenoptik, Physik der Atome, Molekiile und Plasmen

310-01: Statistische Physik, Weiche Materie, Biologische Physik, Nichtlineare Dynamik
311-01: Astrophysik und Astronomie

313-01: Physik und Chemie der Atmosphére

315-02: Geodasie, Photogrammetrie, Fernerkundung, Geoinformatik, Kartographie

Abb.2 Viele Teilnehmende an der Umfrage fiihlen sich von den bisherigen NFDI-Konsortien nicht vertreten. Die Zahlencodes und Farben
zeigen die unterschiedlichen DFG-Fachgruppen. Die Gesamtfldche der Waben ist proportional zur Anzahl der Antworten aus dem jeweiligen
Fach. In derselben Skala stellt die farbgeséttigte innere Flache die Anzahl (vgl. Zahlen in Fettdruck) derjenigen Teilnehmenden dar, die ihre
Belange in der NFDI im Frithjahr 2020 noch nicht durch eines der Konsortien vertreten sahen.

Daher zielen die Konsortien der NFDI darauf ab, die For-
schungsdateninfrastruktur fachspezifisch auszugestalten.
Forschende sollen definieren, welche Anforderungen und
Wiinsche sie daran haben. In drei Férderrunden von 2019
bis 2021 empfehlen Gutachterinnen und Gutachter, die von
der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG) bestellt
wurden, die geeignetesten Konsortien zur Férderung im
Rahmen der NFDI."

In mehreren Teilbereichen der Physik griindeten sich
frith Konsortien, die ihre Antrige zu den Forderrunden
2019 und 2020 eingereicht haben. In der zweiten Antrags-
runde sind dies:

m PUNCHA4NEDI fiir die Teilchen-, Astro-, Astroteilchen-,

Hadronen- und Kernphysik,

m FAIRmat in der Physik der kondensierten Materie und
der chemischen Physik der Festkorper,

m DaphneNFDI fiir Daten aus Photonen- und Neutronen-
experimenten sowie

m NFDI-MatWerk fiir die ingenieurwissenschaftlichen

Materialwissenschaften.

Doch hat keines der Konsortien den Anspruch, die
gesamte Breite der Physik zu vertreten. Daher initiierten
die Physikalisch-Technische Bundesanstalt (PTB) und die
Technische Informationsbibliothek (TIB) NFDI4Phys als
ein Konsortium fiir die noch nicht vertretenen Bereiche
der Physik [5]. Die Leitung liegt seit August 2020 bei der
Universitat Bremen, vertreten durch den Sprecher Hans-
Giinther Dobereiner.

Um die gemeinsamen und fachspezifischen Bedarfe an
das Forschungsdatenmanagement in der Physik zu ermit-
teln, gab es eine breit angelegte Online-Umfrage. Diese
kniipft an zwei ,Datenumfragen der DPG* aus den Jahren
1973 und 1993 an [6, 7].

1) www.dfg.de/foerderung/programme/nfdi
2) oar.ptb.de/resources/show/10.7795/730.20210511
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Ergebnisse der Umfrage

Die vollstandige Auswertung mit komplettem Fragenkata-
log, Antworten und zugehorigen Datensdtzen findet sich im
Open Access Repository der PTB.? In diesem Artikel be-
schranken wir uns auf zentrale Ergebnisse und Leitfragen.

Die Umfrage erhob einerseits den Status quo des For-
schungsdatenmanagements in der Physik und stellte
andererseits vorrangige Bedarfe von noch nicht vertre-
tenen Gruppen fest. Die Umfrage bestand aus 27 Fragen
und erfolgte anonym tiber die Open-Source-Plattform
LimeSurvey. Insgesamt wurden bei 488 Aufrufen Fragen
beantwortet. Davon haben 237 Personen alle Fragen be-
antwortet. Bis auf eine Ausnahme liegen von allen Univer-
sitdten, die Promotionsstudiengénge in Physik anbieten,
Antworten vor. Aus Hochschulen und aufleruniversitiren
Forschungseinrichtungen waren die Riickmeldungen weit
weniger vollstandig. Eine knappe Mehrheit von 53 Prozent
der Antwortenden leitet selbst eine Forschungsgruppe.

Viele Teilnehmende sehen sich bislang noch nicht von
einem der NFDI-Konsortien vertreten (Abb. 2). Zum Zeit-
punkt der Erhebung im Friihjahr 2020 war 46 Prozent von
ihnen die NFDI noch nicht bekannt. Die bestehenden Kon-
sortien diirften in der Zwischenzeit die Reichweite in ihren
jeweiligen Fiachern vergroflert haben. Unsere Ergebnisse
legen dennoch die Schlussfolgerung nahe, dass ein komple-
mentdres Konsortium im Spektrum der physikrelevanten
NFDI-Initiativen notwendig ist.

Welche Forschungsdaten fallen an?

Typischerweise kombinieren physikalische Forschungs-
gruppen mehrere Methoden (Abb. 3a): So verbinden 52 Pro-
zent Experimente und (numerische) Simulation. Jeweils gut
60 Prozent der Forschenden nutzen kommerzielle Software,
Open-Source-Software, selbstgeschriebene Software und
Programmierskripte zur Datenauswertung. Die geldu-
figsten Datentypen sind Textformate, Bilddaten (Raster
oder Vektor) sowie Software-Code und werden von jeweils
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mehr als 70 Prozent der Antwortenden erzeugt. Ein gutes
Forschungsdatenmanagement muss diesen Bedingungen
Rechnung tragen. Nur wenige Forschende nutzen Daten
anderer nach. Die Ursachen dafiir sind unzureichende Auf-
findbarkeit und Zuganglichkeit, proprietare Datenformate
sowie liickenhafte Dokumentation.

Wie ist die Datendokumentation und

wie sollte sie sein?

In der Mehrzahl der Gruppen erfolgt die Dokumentation
teilweise analog durch personliche Papierlaborbiicher (bei
50 %) bzw. durch Laborbiicher, die an Gerite gebunden
sind (31 %). Bemerkenswert ist, dass 21 Prozent der Teil-
nehmenden ein eigenes elektronisches Laborbuchsystem
entwickelt und somit vermutlich signifikante Ressourcen
investiert haben (Abb. 3b). Wo dies noch nicht der Fall ist,
besteht der Wunsch nach einer moglichst automatisierten,
standardisierten und in die Datenerfassung nutzerfreund-
lich integrierten Datendokumentation.

Die strukturierte Beschreibung von Daten durch Meta-
daten ist eine notwendige Voraussetzung fiir die Nachnutz-
barkeit im Sinne der FAIR-Prinzipien. Die Umfrageteil-
nehmenden identifizieren mehrere Kategorien relevanter
Metadaten (Abb. 4a). Die Annotation sollte idealerweise
automatisch geschehen. Metadaten werden von 73 Prozent
der Forschenden auch manuell erfasst. Die Mehrzahl der
Befragten nutzt hierzu selbstentwickelte Schemata, stan-
dardisierte Schemata kommen bei 38 Prozent zum Einsatz
(Abb. 4b).

Probleme beim Umgang mit Forschungsdaten
Die Schwierigkeiten der Datennachnutzung sind duflerst
vielfaltig. Die ,Vielfalt der Datenformate und Datenstruk-
turen” benannten 69 Prozent der Befragten, 61 Prozent ga-
ben die ,Vielfalt der Werkzeuge und Datengenerierungs-
methoden® an und 59 Prozent die ,,Uniibersichtlichkeit
der Dokumentation®. Weitere Probleme sind die Vielfalt
der Metadaten bzw. unausgereifte Standards dafiir, hohe
Datenmengen oder die fehlende Riickwiértskompatibilitét
alter Datenformate.

Freitext-Antworten verweisen unter anderem auf feh-
lende Community-Standards, was bei einem bestimmten
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Experiment zu annotieren sei, und dass oft a priori unklar
ist, welche Daten langfristig wertvoll sein konnten. Um die
Qualitdt und Zuverlédssigkeit eigener Forschungsdaten zu
belegen, gelten Reproduzierbarkeit, Standards (z. B. der
guten wissenschaftlichen Praxis) und statistische Metho-
den als wichtigste Faktoren. Das Erwéahnen fehlender Ter-
minologiestandards zeigt ein deutliches Interesse an einer
gemeinsamen Datenkultur der Physik auf. Herausfordernd
ist dabei die (dynamische) Heterogenitit der Datentypen
und Formate, der Methoden und Gerite.

Ein weiteres Manko ist, dass zum Zeitpunkt der Umfra-
ge erst 15Prozent der Antwortenden ein ,,strukturiertes®
Forschungsdatenmanagement anwendeten. Fiir 38 Prozent
der Befragten war dies im Arbeitsalltag noch kein Thema.
Die Akzeptanz liefle sich vor allem durch , Effiziente Werk-
zeuge und eindeutige Leitlinien sowie die ,,Anerkennung
als wissenschaftliche Leistung® erhéhen. Die Forschenden
wiinschen sich ein Forschungsdatenmanagement, das einen
»echten Mehrwert* bietet.

Diskussion und Ausblick

Die Umfrage zeichnet ein heterogenes Bild zum Stand der
Digitalisierung in der physikalischen Forschung. Einerseits
ist die numerische Simulation weit verbreitet. Andererseits
werden Experimente und Forschungsschritte noch manu-
ell und oft ad hoc dokumentiert. Die Daten, Metadaten
und Werkzeuge sind so vielfiltig wie die Inhalte physika-
lischer Forschung. Dennoch gibt es Gemeinsamkeiten und
physikspezifische Schwerpunkte. Diese zeigen sich auch im
Vergleich zu den Ergebnissen von Umfragen der NFDI-
Konsortien aus der Chemie [8] und den Ingenieurwissen-
schaften.” So korreliert die ,IT-Affinitit“ von physikalisch
Forschenden mit der Vielzahl der benutzten Werkzeuge
und Do-it-yourself-Losungen. Der Mangel an kontrol-
lierten Vokabularen und darauf aufbauenden Ontologien
fiir die Physik stellt eine zentrale Herausforderung fiir das
Forschungsdatenmanagement in der Physik dar.

3) vgl. doi.org/10.25534/tudatalib-104 und nfdi-matwerk.de/wp-content/up-
loads/2020/08/2020-08-18_NFDI-MatWerk_Digitalsierungsumfrage_Publikation.pdf
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Die Umfrage bestitigte unsere Vermutung, dass we-
sentliche Bereiche der Physik, wie die Optik und Quanten-
optik, die Physik der Atome, Molekiile und Plasmen, aber
auch die biologische und medizinische Physik und nicht
zuletzt die statistische Physik und nichtlineare Dynamik
sich nicht durch andere Konsortien reprisentiert sehen. In
diesen Teilbereichen der Physik basieren die experimentel-
len oder theoretischen Studien auf Proben und Simulati-
onsserien mit einer grofien Anzahl an Parametern. Bei der
Konzeption und Auswertung spielen selbstentwickelte Ge-
rate, Modelle und Methoden eine wichtige Rolle. Diese ge-
meinsamen Charakteristika sind bei der ,,FAIRifizierung*
physikalischer Forschungsdaten zu beachten. Proben und
Objekte, die Prozesse der Vorbereitung und Durchfithrung
der Experimente und Studien, aber auch die zur Analy-
se eingesetzten experimentellen Methoden und Modelle
gilt es, durch disziplinspezifische Metadaten zu beschrei-
ben. Ein modularer und flexibler Ansatz zum Verkniipfen
bestehender und noch zu entwickelnder Vokabularien,
Ontologien und Metadatenschemata berticksichtigt diese
Vielfalt am besten. Harmonisierte Metadaten sind die Vo-
raussetzung, um Versuche und Simulationen eindeutig und
nachvollziehbar zu beschreiben.

Grob entlang des ,,Lebenszyklus“ von Forschungsdaten
geordnet, ergeben sich also die folgenden Handlungsfelder
fiir das Forschungsdatenmanagement in der Physik:

m Aufbau eines definierten Vokabulars als Grundlage einer
harmonisierten Metadatenauszeichnung, hin zu einer
(vernetzten) Ontologie der Physik (Terminologiearbeit)

m Interoperable Messgerdte mit offenen Schnittstellen
und Dateiformaten lassen sich zu modularen, flexiblen
Workflows verbinden (Smart Lab).

m Datenbank- und Forschungsdatenmanagement-Systeme
sowie Analysetools, die mittels fundierter Terminologie
und Ontologie synoptische Multi-Messenger-Forschung
(nach dem Vorbild der Astroteilchenphysik [9]) und den
Einsatz von maschinellem Lernen und kiinstlicher In-
telligenz erlauben

m Communitystandards fiir die Physik: Wie wollen wir
Datenqualitét definieren, messen und belohnen?

m Aufbau eines Systems foderierter Repositorien fiir die
Physik und ihre Integration in NFDI und EOSC
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m Forderung der Data Literacy in der Physik: Forschende
in der Physik sollen ihre eigenen Data Scientists sein.
Entsprechend hoch muss der Stellenwert von ,,Daten-
themen® in Lehre und Weiterbildung sein. Darauf auf-
bauend gilt es, ein Modell fiir ,Data Stewards® in der
Physik zu entwerfen, das auf der Anerkennung von
Expertise beruht.

m Ein weiteres Ziel ist die Konzeption eines ,,Quanten-
Forschungsdatenmanagements®, das die Einfithrung von
Quantencomputern in die Forschungspraxis begleitet.

Die Umfrage hat wertvolle Impulse fiir die Priorisierung

der Aufgaben im Konsortium NFDI4Phys geliefert und den

Grundstock fiir die Weiterentwicklung gelegt.

*

Fiir die Mitarbeit beim Erstellen und Unterstiitzen der Umfrage
bedanken wir uns bei Elke Brehm, Lutz Doering, Georg Diichs,
Benjamin Gloger, Uwe Kahlert, Christian Krause, Giacomo Lanza,
Joachim Meier und Jan Straflburg.
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