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Biologie

Seit den fruhen 90’ern
herrscht ein engagierter
Geist des offenen Teilens

elixir

Seit 2013

Seit 1988

DNA Data Bank of Japan

¢ DDBJ EmBL-EBI ¢

_ Seit 1994
Seit 1986



What EBI repositories do

Labs around the
world send us

...provide their data and
tools to help we...
researchers

use it
A coIIaborgtive Archive it
enterprise
Analyse it
Classify it
Share it with
other data

providers



Siologie  goe DATA 0

Open Source

9 Offene Datenformate

Open Standards

> Ontologien und kontrollierte Vokabularien

> Mindestinformationsstandards (M)



Chemie

Datenbanken und Datenstandards
fest in kommerzieller Hand

= = SCIFINDER

A CAS SOLLTION

DAYLIGHT

Chemical Information Systems, Inc.




Chemie

Zwei grol3e offene Erfolgsstories ...

Pub(Chem Flad

... aber keine global agierenden Forschungsdatenarchive



Biologie und Chemie
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Biologie und Chemie

Die fehlenden Bausteine:

@ eLabFTW bi'kq J&Occ‘;io&no

www.bikalims.org ~ JTo@\_THE GNU LIMS

mm Open-LIMS

ELN-Wiki

ELN

Electronic Lab Notebook

Laboratory Information
Management System




Was kann die Universitat tun?

3 gute OS ELN 3 gute OS LIMS 3 gute OS LIMS

y

‘ Jetzt mit 1-Click® kaufen

Rechenzentrums-Cloud

Vollzeit-Support durch
FDM-HD, Bibliothek und URZ

Rundum-Sorglos-Backup
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NFDI4Chem

Sonja Herres-Pawlis, Oliver Kopler, Christoph Steinbeck

1. NFDI-Konferenz, 13.-14. Mai 2019, Bonn




Die NFDI im Allgemeinen @ 1

nfdigachem

Bund und Lander finanzieren eine nationale
Forschungsdateninfrastruktur (NFDI) fur Deutschland

= Bis zu 85 Mio Euro Fordermittel pro Jahr im Endausbau

=  Gefordert werden 30 Konsortien uber alle Bereichen der Wissenschaft
o Erste Konferenz Mai 2019 mit 57 Konsortien

= Erste Antrage von etwa 5-10 Konsortien im Oktober 2019

= Erste und zweite Forderperiode:
o 5 Mio pro Konsortium und Jahr fur 5 Jahre

= Start der Arbeiten Oktober 2020
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‘Wer wir sind - Basisbewegung

technische universitat
dortmund

TIB

Molecular Heterogeneous Catalysis
in Confined Geometries

CRC

1333 GEORG-AUGUST-UNIVERSITAT

GOTTINGEN

University of Stuttgart

IT ©.

Karlsruher Institut fir Technologie

SCC

Steinbuch Centre
for Computing

Universitat
Stuttgart

GDCh
~—~

GESELLSCHAFT
DEUTSCHER CHEMIKER

Q/D\ BEILSTEIN INSTITUT

\

IPB J Leibniz-Institut fiir

Pflanzenbiochemie

F2PIB

TECHNISCHE
Messen = Forschen = Wissen @ UN IVE RSITAT
JG|U

Christian-Albrechts-Universitat zu Kiel

sonannes GUTENBERG
UNIVERSITAT MaiNz

sus

Cic

e

NIEDERSACHSISCHE STAATS- UND
UNIVERSITATSBIBLIOTHEK GOTTINGEN

2 8aM  #))0LICH

FORSCHUNGSZENTRUM

Deutsche Bunsen-Gesellschaft
far physikalische Chemie e.V.

~ Fraunhofer

DPhG

-

fdiécﬁem

€« =

Deutsche Pharmazeutische Gesellschaft eV,

IAP

GFIZ Karlsruhe

Leibniz-Institut fiir Informationsinfrastruktur

Technische

Universitat

Fritz-
Haber-
Institut

UNI
|

FREIBURG

" Braunschweig

UNIVERSITAT GREIFSWALD
Wissen lockt. Seit 1456
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Unsere wissenschaftliche Gemeinschaft

\ < nfd ihzolch.em

I Organische Chemie
‘ Chemische

Physik Disziplinen
Anorganische Chemie P
[ | o W
Werkstoffkunde
Polymer / Makromolekulare Chemie
@)
|
Chemieingenieurwesen N Theoretische / Physikalische / Analytische Chemie
Verwandte Apotheke Biochemie

Disziplinen
a -



Hauptziele @A 1%
’ " nfdigchem
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Ziel 1: Verbinden vorhandener Datenrepositories, Entwicklung fehlendes % T
Forschungsdatenrepositories, Verknupfung mit internationalen Repositories. 7

..... =7
Ziel 2: Mindestinformationsstandards (MI) fur Daten und maschinenlesbare a

Metadaten, offene Datenstandards, um die FAIR-Grundsatze fur -
Forschungsdaten zu unterstutzen. J

Ziel 3: Forderung elektronischer Laborbucher (ELN), Tools und APls zwischen I B I
Instrumentierung und Software far eine eingebettete digitale _H=-
Informationsarchitektur. Erfassen von Forschungsdaten in gut kommentierter
elektronischer Form zum frihestmoglichen Zeitpunkt im Forschungsprozess.
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Hauptziele @ Wy

nfdigchem

Ziel 4: Sensibilisierung fur FAIR-Datenmanagement, Initierung von Prozessen ?
)~

zur Integration von Forschungsdatenmanagement (RDM) und Datenwissenschaft
in Lehrplane.

Ziel 5: Aufrechterhaltung einer engen Beziehung zu benachbarten /@
NFDI-Konsortien.

Ziel 6: Zusammenarbeit mit Experten, um den rechtlichen Aspekt des §
FAIR-Forschungsdatenmanagements zu untersuchen, das NFDI4Chem

entsprechend zu entwerfen und zu entwickeln und der Forschungsgemeinschaft
Ratschlage zu geben.
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Digitaler Wandel in der Chemie

Spezifisch &

o Software-Tools
a8 BE
Gerate-APls g S g Repositories
Elektronische Laborblcher

Datenlebenszyklus

Vom Benutzer zur Infrastruktur

v 8 Ve @

Standards und  Gemeinschaften Legale Aspekte
Formate
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Konzepte

\ 7/
\Q/

Modelle entwickeln
B

Software entwickeln

£,

Ausbildung /
Unterstutzung

S

Unternehmensdie
nstleistungen



Datenaspekte
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Datenformate Metadaten Vokabeln

nfdiachem

4 ) 4 ) / ] )

Offene Standards Offene Abbildung ga ga

Offene Formate Standards heterogener Daten- i o

gegen Offene Formate und »

Heterogenitat Metadatenformate

Eigentum auf

domanenspezifische = = == == ==
9 ) 9 ) kVokabuIare )
[ FAIR Prinzipien }
Generisch
& & Y
Standards und  Gemeinschaften Legale Aspekte

Formate
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Internationales Netzwerk Deea s ek
. - nfdiqachem

o>

e =0 Pt Y
G ) Vs S5
B o~ g N
4 oy W
Y J &
1 N B e
{41 » i 1=y
& N U A
- AV p ik

1

RESEARCH DATA AllIAﬂ(E

18



[y 4.'..

NFDI4Chem ... & Wy

' nfdigchem
1. Sensibilisierung fur das Forschungsdatenmanagement in der Chemie.

Fokus auf Molekile und Daten fiir experimentelle und theoretische
Charakterisierung und Reaktion.
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Sonja Herres-Pawlis Oliver Koepler Christoph Steinbeck

RWTH Aachen

L . Friedrich-Schiller-Universitat Jena
Leibniz-Informationszentrum

Wissenschaft und Technologie
(TIB)

19



