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Vorwort des Herausgebers

Der schnelle technische Fortschritt im Turbomaschinenbau, der durch extreme technische Forde-
rungen und starken internationalen Wettbewerb geprigt ist, verlangt einen effizienten Austausch
und die Diskussion von Fachwissen und Erfahrung zwischen Universitiaten und industriellen
Partnern. Mit der vorliegenden Reihe haben wir versucht, ein Forum zu schaffen, das neben
unseren Publikationen in Fachzeitschriften die aktuellen Forschungsergebnisse des Instituts fiir
Thermische Stromungsmaschinen am Karlsruher Institut fiir Technologie (KIT) einem moglichst
groBen Kreis von Fachkollegen aus der Wissenschaft und vor allem auch der Praxis zugéinglich
macht und den Wissenstransfer intensiviert und beschleunigt.

Flugtriebwerke, stationdre Gasturbinen, Turbolader und Verdichter sind im Verbund mit den
zugehorigen Anlagen faszinierende Anwendungsbereiche. Es ist nur natiirlich, dass die me-
thodischen Losungsansitze, die neuen Messtechniken, die Laboranlagen auch zur Losung von
Problemstellungen in anderen Gebieten - hier denke ich an Otto- und Dieselmotoren, elektrische
Antriebe und zahlreiche weitere Anwendungen - genutzt werden. Die effiziente, umweltfreund-
liche und zuverlédssige Umsetzung von Energie fiihrt zu Fragen der ein- und mehrphasigen Stro-
mung, der Verbrennung und der Schadstoffbildung, des Warmeiibergangs sowie des Verhaltens
metallischer und keramischer Materialien und Verbundwerkstoffe. Sie stehen im Mittelpunkt
ausgedehnter theoretischer und experimenteller Arbeiten, die im Rahmen nationaler und inter-
nationaler Forschungsprogramme in Kooperation mit Partnern aus Industrie, Universitdten und
anderen Forschungseinrichtungen durchgefiihrt werden.

Es sollte nicht unerwihnt bleiben, dass alle Arbeiten durch enge Kooperation innerhalb des In-
stituts gepragt sind. Nicht ohne Grund ist der Beitrag der Werkstétten, der Technik-, der Rechner-
und Verwaltungsabteilungen besonders hervorzuheben. Diplomanden und Hilfsassistenten tra-
gen mit ihren Ideen Wesentliches bei, und natiirlich ist es der stets freundschaftlich fordernde
wissenschaftliche Austausch zwischen den Forschergruppen des Instituts, der zur gleichbleibend
hohen Qualitit der Arbeiten entscheidend beitrdgt. Dabei sind wir fiir die Unterstiitzung unserer
Forderer auBerordentlich dankbar.

Im vorliegenden Band der Schriftenreihe befasst sich der Autor mit dem Thema des Forschungs-
datenmanagements (FDM). Das Forschungsdatenmanagement gewinnt durch die zunehmende
Datenmenge und Digitalisierung an Bedeutung, um Datenqualitét, Nachvollziehbarkeit und
Wiederverwendbarkeit zu sichern. Ein effektives FDM ist entscheidend fiir wissenschaftlichen
Erfolg und Wettbewerbsfahigkeit. Herausforderungen bestehen in der Heterogenitit von Sys-
temen, Formaten und interdisziplindrer Zusammenarbeit. Andererseits fiihrt unzureichendes
Management zu eingeschriankter Wiederverwendbarkeit, Redundanz und hohen Kosten. Ein
zunehmender Kulturwandel, der durch Initiativen wie NFDI (Nationale Forschungsdateninfra-
struktur) und europdische Open Science Cloud zu beobachten ist, fordert ein systematisches
Datenmanagement. Der Autor beschreibt ein umfassendes, FAIR- (Findable, Accessible, Inter-
operable, Reusable) orientiertes Forschungsdaten-Management fiir ingenieurwissenschaftliche
Studien, das hochperformante Binédrdateien im HDF5-Format mit maschinenlesbaren, semanti-
schen Metadaten (RDF, Ontologien) verkniipft. Anhand einer im Rahmen seiner wissenschaft-
lichen Untersuchungen am Institut fiir Thermische Stromungsmaschinen vom Autor erzeugten



Radialventilatordatenbank wird das Konzept implementiert, validiert und tiber SPARQL Abfra-
gen nutzbar gemacht.

Karlsruhe, im Juli 2026 Prof. Dr.-Ing. Hans-Jorg Bauer
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Die vorliegende Arbeit entstand wihrend meiner Tatigkeit als wissenschaftlicher Mitarbeiter
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1 Einleitung

Die fortschreitende Digitalisierung und Automatisierung wissenschaftlicher Arbeitsprozesse
fiihrt in den Ingenieurwissenschaften zu einer stetig wachsenden Menge komplexer experimen-
teller und numerischer Forschungsdaten. Insbesondere in datenintensiven Disziplinen wie der
Stromungsmechanik entstehen hochdimensionale Datensitze, deren wissenschaftlicher Wert
mafgeblich von ihrer langfristigen Nachvollziehbarkeit, Vergleichbarkeit und Wiederverwend-
barkeit abhidngt. Voraussetzung hierfiir ist ein systematisches Forschungsdatenmanagement
(FDM), das den gesamten Lebenszyklus der Daten von der Erzeugung iiber die Analyse bis
hin zur Archivierung und Nachnutzung strukturiert unterstiitzt.

Eine reine Speicherung oder Veroffentlichung von Datensitzen reicht hierfiir nicht. Erst durch
die konsistente Ergidnzung der Primédrdaten um Metadaten, wie etwa zu Randbedingungen,
Mess- und Simulationsmethoden, eingesetzten Werkzeugen sowie zur Datenprovenienz, wird
eine belastbare Interpretation durch Dritte moglich. Neben der menschlichen Nachvollziehbar-
keit gewinnt dabei auch die maschinelle Interpretierbarkeit von Daten an Bedeutung, etwa fiir
automatisierte Analysen, Vergleichsstudien oder die Kopplung mit datengetriebenen Methoden.
Nachhaltiges Forschungsdatenmanagement ist damit nicht nur eine organisatorische Aufgabe,
sondern eine zentrale methodische Voraussetzung moderner Ingenieurwissenschaften.

Diese Notwendigkeit wird zunehmend auch auf institutioneller Ebene anerkannt. Die Leitlinien
zur Sicherung guter wissenschaftlicher Praxis der Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG)
(Deutsche Forschungsgemeinschaft, 2015) fordern explizit einen verantwortungsvollen, struk-
turierten und langfristig angelegten Umgang mit Forschungsdaten. Forschungsdaten werden
darin als eigenstindige wissenschaftliche Ergebnisse verstanden, deren Qualitit, Nachvollzieh-
barkeit und Wiederverwendbarkeit zu sichern sind. Parallel dazu wurde mit der Nationalen
Forschungsdateninfrastruktur (NFDI) (Hartl et al., 2021) ein langfristig angelegter institutionel-
ler Rahmen geschaffen, der die nachhaltige Bereitstellung, Vernetzung und Nachnutzung von
Forschungsdaten iiber Disziplin- und Institutionsgrenzen hinweg ermoglichen soll.

Zentrales Leitbild dieser Entwicklungen sind die FAIR-Prinzipien (Findable, Accessible, In-
teroperable, Reusable) (Wilkinson et al., 2016), die sich als normativer Referenzrahmen fiir
modernes Forschungsdatenmanagement etabliert haben. Sie bilden sowohl die konzeptionelle
Grundlage der NFDI als auch einen MaBstab fiir die Bewertung guter wissenschaftlicher Praxis
im Umgang mit Daten. In den Ingenieurwissenschaften zeigt sich jedoch, dass die praktische
Umsetzung der FAIR-Prinzipien hiufig fragmentarisch bleibt. Wihrend einzelne Aspekte wie
Auffindbarkeit oder Zuginglichkeit adressiert werden, fehlen vielfach integrierte technische
Konzepte, die FAIR-Prinzipien systematisch und iiberpriifbar in datengetriebte wissenschaftli-
che Arbeitsprozesse liberfiihren.

Ein zentrales Defizit besteht insbesondere in der fehlenden Verbindung zwischen etablierten,
leistungsfihigen Dateiformaten zur Speicherung groBer wissenschaftlicher Datensitze und for-
malisierten, semantisch eindeutigen Metadatenmodellen. In der ingenieurwissenschaftlichen
Praxis werden strukturierte Bindrformate wie HDFS zwar hiufig zur effizienten Ablage experi-
menteller und numerischer Daten genutzt, die enthaltenen Metadaten sind jedoch meist projekt-
oder werkzeugspezifisch, uneinheitlich benannt und semantisch nicht eindeutig beschrieben.



2 Einleitung

Damit bleibt die Interoperabilitdt der Daten eingeschrinkt, und eine maschinelle Nachnutzung
iber den urspriinglichen Kontext hinaus ist kaum moglich. Die FAIR-Prinzipien werden so zwar
anerkannt, jedoch nicht technisch operationalisiert.

Besonders deutlich treten diese Herausforderungen im Umgang mit Validierungsdaten zutage.
Validierungsdatensitze verkniipfen experimentelle Messungen mit numerischen Simulationen
und bilden eine zentrale Grundlage fiir die Bewertung, Kalibrierung und Weiterentwicklung phy-
sikalischer Modelle. Ihre wissenschaftliche Relevanz geht dabei iiber einzelne Projekte hinaus,
da sie als Referenz fiir Vergleichsstudien, Methodenbewertungen und regulatorische Nachweise
dienen. Gleichzeitig sind Validierungsdaten in hohem MaBe erklarungsbediirftig: Ohne eine
prizise Beschreibung von Versuchsaufbau, Randbedingungen, Modellannahmen und Auswer-
temethoden verlieren sie schnell ihre Aussagekraft.

Fiir Ventilatoren und vergleichbare Stromungsmaschinen kommt hinzu, dass Validierungsdaten
auch eine regulatorische Bedeutung besitzen. Die EU-Richtlinie 2009/125/EG (Okodesign-
Richtlinie) (Europdische Kommission, 2009) fordert fiir ,,energieverbrauchsrelevante Produkte*
eine transparente Bewertung der Energieeffizienz auf Basis nachvollziehbarer, reproduzierbarer
Mess- und Berechnungsverfahren. Dies setzt die Verfiigbarkeit qualitativ hochwertiger, ver-
gleichbarer Validierungsdaten voraus, die nicht nur technisch korrekt, sondern auch langfristig
tiberpriifbar dokumentiert sind. Klassische Datenablage- oder Publikationsformate stoen hier
an ihre Grenzen.

Vor diesem Hintergrund adressiert die vorliegende Arbeit eine zentrale Forschungsliicke: Trotz
klarer wissenschaftspolitischer Vorgaben durch Institutionen wie DFG und NFDI fehlt ein
methodisch belastbares, technisch integriertes Forschungsdatenmanagementkonzept, das die
FAIR-Prinzipien fiir komplexe ingenieurwissenschaftliche Daten nicht nur normativ fordert,
sondern konkret, tiberpriifbar und praxisnah umsetzt. Insbesondere mangelt es an Ansétzen, die
nicht primér auf groskalige Infrastrukturen oder langfristig angelegte Verbundprojekte ausge-
richtet sind, sondern auch in kleinen und mittleren Forschungsprojekten mit iiberschaubarem
Ressourceneinsatz handhabbar bleiben. Es fehlt somit eine Losung, die strukturierte Primér-
daten, semantisch eindeutige Metadaten und maschinelle Validierbarkeit in einem konsistenten
Gesamtkonzept zusammenfiihrt und zugleich im alltdglichen ingenieurwissenschaftlichen For-
schungsbetrieb einsetzbar ist.

Zur Adressierung dieser Forschungsliicke wird in der vorliegenden Arbeit ein generischer For-
schungsdatenmanagementansatz entwickelt, der strukturierte wissenschaftliche Daten auf Basis
des hierarchischen Dateiformats HDFS5 speichert und diese systematisch mit semantischen Me-
tadaten auf Basis von RDF verkniipft. Durch den Einsatz von Ontologien, standardisierten
Vokabularen und formalen Validierungsmechanismen wird eine maschinenlesbare, interope-
rable und iiberpriifbare Beschreibung von Daten, Prozessen und Parametern ermoglicht. Die
FAIR-Prinzipien werden damit von abstrakten Leitlinien in konkrete technische Anforderungen
uiberfiihrt.

Die entwickelte Methodik wird exemplarisch anhand einer Validierungsdatenbank fiir einen
generischen Radialventilator umgesetzt. Dieses Anwendungsbeispiel dient als konkreter De-
monstrator fiir die Anforderungen an nachhaltiges Forschungsdatenmanagement in der Stro-



mungsmechanik. An ihm ldsst sich zeigen, wie experimentelle und numerische Daten iiber
Disziplingrenzen hinweg konsistent beschrieben, miteinander verkniipft und langfristig nach-
nutzbar bereitgestellt werden konnen.

Abbildung 1.1 fasst den konzeptionellen Ansatz der Arbeit zusammen. Die Validierungsda-
tenbank bildet das integrative Bindeglied zwischen Simulation, Experiment und Validierung,
welches symbolisch fiir typische ingenieurstechnischen Fragestellungen sowie das konkrete Pra-
xisbeispiel steht. Datenmanagement, FAIR-konforme Standards, Best Practices und geeignete
Werkzeuge stellen den methodischen Rahmen dar, innerhalb dessen die Erzeugung, Beschrei-
bung und Nachnutzung der Daten systematisch abgesichert wird. Die Abbildung fungiert damit
als konzeptionelle Klammer fiir den in dieser Arbeit verfolgten Ansatz eines nachhaltigen,
semantisch angereicherten Forschungsdatenmanagements.

Validierung

Best practices

Abbildung 1.1: Konzeptioneller Rahmen der Arbeit zur Realisierung einer FAIR-
konformen Validierungsdatenbank. Die Datenbank fungiert als integra-
tives Bindeglied zwischen Simulation, Experiment und Validierung. Da-
tenmanagement, FAIR-Standards, Best Practices und Werkzeuge bilden
den methodischen Rahmen, innerhalb dessen die Erzeugung, Beschrei-
bung und Nachnutzung der Daten systematisch abgesichert werden.



4 Einleitung

1.1 Ziel und Aufbau der Arbeit

Ziel der vorliegenden Arbeit ist die Entwicklung eines methodisch belastbaren und technisch
integrierten Ansatzes fiir ein FAIR-orientiertes Forschungsdatenmanagement auf Basis struk-
turierter Primérdaten und semantischer Metadaten fiir komplexe ingenieurwissenschaftliche
Forschungsdaten. Der Ansatz zielt darauf ab, die strukturierte und performante Speicherung
grofer experimenteller und numerischer Primédrdaten mit einer formalen, semantisch eindeu-
tigen und maschinenlesbaren Beschreibung von Metadaten zu verbinden, um Auffindbarkeit,
Interoperabilitit, Nachvollziehbarkeit und Wiederverwendbarkeit der Daten systematisch liber
den gesamten wissenschaftlichen Datenlebenszyklus hinweg zu gewihrleisten.

Ein wesentliches Ziel der Arbeit besteht darin, auf Basis dieses methodischen Ansatzes eine
softwaregestiitzte Losung zu realisieren, die dessen praktische Anwendung in ingenieurwissen-
schaftlichen Forschungsprozessen ermoglicht. Die Software bildet die konkrete Umsetzung der
entwickelten Methodik ab und dient der konsistenten Erzeugung, Strukturierung, Beschreibung
und Validierung FAIR-konformer Forschungsdaten. Sie ist so konzipiert, dass sie von Dritten
als Grundlage fiir eigene Anwendungen, Erweiterungen und Anpassungen genutzt werden kann
und damit zur nachhaltigen Etablierung des vorgestellten Ansatzes in der wissenschaftlichen
Praxis beitragt.

Die softwaregestiitzte Implementierung stellt sicher, dass die aus den FAIR-Prinzipien resultie-
renden Anforderungen nicht auf einer konzeptionellen Ebene verbleiben, sondern als technische
Randbedingungen, standardisierte Schnittstellen und formale Validierungsmechanismen konkret
umgesetzt werden. Dadurch wird eine reproduzierbare, liberpriifbare und iiber den spezifischen
Anwendungsfall hinaus iibertragbare Anwendung der entwickelten Methodik gewihrleistet

Im Mittelpunkt der Arbeit steht die Frage, wie fiir datenintensive Anwendungen eingesetzte
Dateiformate systematisch mit Technologien des Semantic Webs verkniipft werden knnen, um
semantisch eindeutige und FAIR-konforme Datenstrukturen zu realisieren. Dariiber hinaus wird
untersucht, wie sich durch maschinenpriifbare, formale Validierungsmechanismen die Qualitit,
Konsistenz und Nachvollziehbarkeit von Daten und Metadaten systematisch und reproduzierbar
absichern lassen.

Die entwickelte Methodik wird exemplarisch anhand einer Validierungsdatenbank fiir einen
generischen Radialventilator aus der Stromungsmechanik demonstriert. Sie dient als reprisen-
tativer Anwendungsfall, um die Anforderungen an Metadatenmodellierung, Datenintegration
sowie die langfristige und auch regulatorisch relevante Nachnutzbarkeit ingenieurwissenschaft-
licher Validierungsdaten konkret zu untersuchen.

Aus diesen Zielsetzungen ergeben sich folgende zentrale Fragestellungen:

* Wie lassen sich die FAIR-Prinzipien fiir komplexe, heterogene ingenieurwissenschaftli-
che Forschungsdaten durch einen softwaregestiitzten Ansatz technisch, systematisch und
tiberpriifbar operationalisieren?

* Wie konnen strukturierte Primidrdaten in HDFS mithilfe semantischer Metadaten und
Ontologien softwaregestiitzt so beschrieben und verkniipft werden, dass Interoperabili-
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tiat und maschinelle Nachnutzbarkeit tiber den urspriinglichen Erhebungskontext hinaus
gewihrleistet sind?

* Wie konnen experimentelle und numerische Validierungsdaten so strukturiert und be-
schrieben werden, dass sie langfristig vergleichbar, nachvollziehbar und wiederverwend-
bar bleiben?

Der Aufbau der Arbeit folgt dieser Zielsetzung. Kapitel 2 stellt die Grundlagen des Forschungs-
datenmanagements dar und ordnet die Arbeit im Kontext bestehender Konzepte, Standards
und verwandter Arbeiten ein. Kapitel 3 analysiert die spezifischen Anforderungen und Her-
ausforderungen des Datenmanagements in der Stromungsmechanik. Kapitel 4 beschreibt das
entwickelte generische Forschungsdatenmanagementkonzept auf Basis von HDF5 und RDF so-
wie die zugrunde liegenden methodischen Prinzipien. Kapitel 5 demonstriert die Anwendung
des Konzepts anhand der Validierungsdatenbank fiir einen generischen Radialventilator. Kapitel
6 bewertet den entwickelten Ansatz mithilfe etablierter FAIR-Reifegradmodelle. Kapitel 7 fasst
die zentralen Ergebnisse zusammen und gibt einen Ausblick auf weiterfiihrende Arbeiten.






2 Grundlagen und Stand der Technik von
Forschungsdatenmanagement

In diesem Kapitel werden die Grundlagen des Forschungsdatenmanagements (FDM) in den
Ingenieurwissenschaften dargelegt. Es vermittelt eine Ubersicht iiber zentrale Anforderungen,
aktuelle Entwicklungen sowie relevante technische Konzepte und dient damit als methodische
Grundlage fiir die nachfolgenden Kapitel. Zunichst erfolgt eine Einfiihrung in das Forschungs-
datenmanagement und dessen Einordnung in den aktuellen wissenschaftlichen Diskurs. Dabei
bilden die sogenannten FAIR-Prinzipien zentrale Leitlinien, die zugleich einen grundlegenden
Bezugsrahmen dieser Arbeit darstellen.

Darauf aufbauend werden Ansitze zur Wissensreprasentation aus dem Semantic Web vorge-
stellt, die fiir ein technisch integriertes und maschinenlesbares Forschungsdatenmanagement
von besonderer Bedeutung sind. Im weiteren Verlauf wird die Thematik im Kontext der Inge-
nieurwissenschaften verortet und auf das Forschungsgebiet der Stromungsmechanik fokussiert.

2.1 Forschungsdatenmanagement

Ein effektives Forschungsdatenmanagement (FDM) stellt einen wesentlichen Faktor fiir den
wissenschaftlichen Erfolg und die Wettbewerbsfiahigkeit dar und etabliert sich zunehmend als
eigenstindiger Forschungsschwerpunkt in den Ingenieurwissenschaften. Diese Entwicklung ist
im Wesentlichen auf zwei Treiber zuriickzufiihren: Zum einen nimmt die Vernetzung und
Kollaboration in Technik und Wissenschaft stetig zu, zum anderen wichst die Menge der im
Forschungsprozess anfallenden Daten kontinuierlich. Bereits frith wurde darauf hingewiesen,
dass sich das globale Datenvolumen mit hoher Dynamik erhoht und in vielen Bereichen einer
nahezu exponentiellen Entwicklung folgt. Verschiedene Beobachtungen und Einschitzungen
gehen hier von einer Verdoppelung des Datenvolumens pro Jahr aus (Gray et al., 2005). Die
ErschlieBung dieses Datenpotenzials erfordert jedoch angepasste wissenschaftliche Methoden
sowie neue Formen der Datenorganisation und -analyse.

Gray et al. (2005) argumentieren, dass insbesondere die verfiigbaren Analysewerkzeuge mit
dieser Entwicklung nicht Schritt halten konnen und identifizieren Defizite an der Schnittstelle
zwischen Mensch und Maschine. Sie sehen grofe Datenzentren in der Verantwortung, Infra-
strukturen fiir datenintensive Wissenschaft bereitzustellen, setzen jedoch zugleich voraus, dass
Daten strukturiert, selbsterkldrend und maschinenverarbeitbar abgelegt und publiziert werden.
Ein zentraler Erfolgsfaktor liegt dabei in der Automatisierung, die Forscher von manuellen und
repetitiven Aufgaben entlastet. Vorgeschlagen werden generische Werkzeuge, die eine weitge-
hend automatisierte Datenexploration und -analyse ermoglichen.

Die Notwendigkeit einer systematischen Auseinandersetzung mit dem Thema Forschungsdaten-
management ist damit hinreichend begriindet. Dennoch besteht in vielen wissenschaftlichen Dis-
ziplinen weiterhin ein erheblicher Nachholbedarf hinsichtlich eines nachhaltigen und bewussten
Umgangs mit Forschungsdaten. Diese Situation resultiert aus einer Vielzahl von Herausforde-
rungen, die sich unter anderem aus der Heterogenitit digitaler und physischer Systeme ergeben,
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etwa im Hinblick auf Hardware, Software, Dateiformate sowie experimentelle und numerische
Konfigurationen. Hinzu kommt die gro3e Bandbreite wissenschaftlicher Fragestellungen, die
hiufig interdisziplinidre Zusammenarbeit zwischen Wissenschaft und Industrie erfordert. Weite-
re Hemmnisse liegen in fehlender Methodenkompetenz und technischer Expertise sowie in einer
unzureichenden Sensibilisierung fiir die langfristige Bedeutung eines konsistenten Datenmana-
gements (European Commission, 2018). Nicht zuletzt tragen personliche Priferenzen, Zeitdruck
und die hohe Fluktuation des wissenschaftlichen Personals dazu bei, dass Forschungsdatenma-
nagement im Arbeitsalltag oftmals nachrangig behandelt wird.

Als direkte Folge unzureichender Datenmanagementpraktiken ist die eingeschriankte Wieder-
verwendbarkeit von Daten und Informationen zu beobachten. Michener et al. (2006) beschreibt
diesen Effekt als eine natiirliche Degradierung des Informations- beziehungsweise Datenwer-
tes fiir nachnutzende Personen, die mit zunehmendem zeitlichem Abstand zur Datenerhebung
einsetzt (vgl. Abbildung 2.1). Fehlende Kontextinformationen, unvollstindige Metadaten und
eingeschrinkte Zuginglichkeit fiihren dazu, dass Daten an Aussagekraft verlieren oder sogar
vollstindig unbrauchbar werden. Neben dem Verlust wissenschaftlicher Nachnutzbarkeit be-
giinstigt dies auch redundante Datenerhebungen und vermeidbare Doppelarbeit.

Die Folgen eines unzureichenden Forschungsdatenmanagements sind dabei nicht nur wissen-
schaftlicher, sondern auch 6konomischer Natur. Die European Commission (2018) schitzt, dass
ineffiziente Datenverwaltung jahrlich Kosten von mindestens 10,2 Milliarden Euro fiir die euro-
paische Forschung verursacht, zuziiglich potenzieller weiterer wirtschaftlicher Einbufen von bis
zu 16 Milliarden Euro. Durch die konsequente Umsetzung der FAIR-Prinzipien konnten diese
Kosten reduziert werden, indem Datenmanagementprozesse effizienter gestaltet, die Qualitédt von
Forschungsergebnissen verbessert und die interdisziplindre Zusammenarbeit erleichtert werden.

Gleichzeitig ist ein Kulturwandel im Umgang mit Forschungsdaten erkennbar, der mit einer zu-
nehmenden Methodenkompetenz einhergeht. Dieser Wandel wird insbesondere durch nationale
und internationale Initiativen und Programme getragen, wie etwa die Nationale Forschungsda-
teninfrastruktur (NFDI e. V.) (Hartl et al., 2021), die Rahmenbedingungen und Unterstiitzungs-
angebote fiir ein nachhaltiges Forschungsdatenmanagement schaftt. Die damit verbundenen Ent-
wicklungen verdeutlichen, dass FDM zunehmend nicht mehr allein als organisatorische Aufgabe
verstanden wird, sondern als technisch umsetzbare Voraussetzung fiir moderne, datengetriebene
Wissenschaft.

2.1.1 Hintergriunde und Definitionen

In den letzten Jahren hat das Forschungsdatenmanagement deutlich an Aufmerksamkeit ge-
wonnen und wird zunehmend als zentraler Erfolgsfaktor wissenschaftlicher Arbeit erkannt und
gezielt gefordert. Ziel dieses Abschnitts ist es, die historische Entwicklung hin zu den heutigen
Ausprigungen des Forschungsdatenmanagements in den Ingenieurs- und Naturwissenschaften
nachzuzeichnen sowie zentrale Begriffe und Konzepte zu definieren, die fiir die weitere Argu-
mentation dieser Arbeit relevant sind.
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Abbildung 2.1: Abnahme des Informationsgehalts in Anlehnung an Michener et al.
(2006). Die Darstellung wurde um den Einfluss der Distanz zur Date-
nerhebung und -haltung erweitert, welche eine sprunghafte Informati-
onsabnahme infolge verminderter Zugéinglichkeit verdeutlicht.

Historische Entwicklung Weder das Thema Datenmanagement noch dessen grundsitz-
liche Notwendigkeit sind neu. In jiingerer Zeit hat sich jedoch das Bewusstsein fiir den Umfang,
die Bedeutung und die wissenschaftlichen wie gesellschaftlichen Konsequenzen unzureichen-
der Datenpraktiken deutlich geschirft. Zu den wesentlichen Treibern dieser Entwicklung zdhlen
der fortschreitende digitale Wandel, die zunehmende globale Vernetzung und Kooperation in
Wissenschaft und Gesellschaft sowie der verstirkte Einsatz datenintensiver Methoden, insbeson-
dere der sogenannten Kiinstlichen Intelligenz (KI). Letztere wirkt dabei weniger als originirer
Ausloser, sondern vielmehr als katalytischer Faktor, der bestehende Defizite in Bezug auf Da-
tenqualitit, Dokumentation und Nachnutzbarkeit sichtbar macht und verstérkt.

Verlasslich dokumentierte und langfristig verfiigbare Forschungsdaten gelten heute als zen-
trale Voraussetzung fiir wissenschaftlichen Fortschritt, Reproduzierbarkeit und nachhaltige Er-
kenntnisgewinnung (Neuroth, Putnings et al., 2021). Entsprechend betrifft die Forderung nach
systematischem Forschungsdatenmanagement langst nicht mehr ausschlieBlich traditionell da-
tenintensive Disziplinen wie die Klimaforschung oder Hochenergiephysik, sondern erstreckt
sich inzwischen auf nahezu alle Bereiche der Wissenschaft.

Bereits im Kodex zur ,,Sicherung guter wissenschaftlicher Praxis® aus dem Jahr 1998 wird
gefordert, dass ,,Originaldaten als Grundlage fiir Veroffentlichungen auf haltbaren und gesicher-
ten Trdgern zehn Jahre aufbewahrt werden sollen* (Deutsche Forschungsgemeinschaft, 2009).
Konkrete technische oder organisatorische Handlungsanweisungen werden dort jedoch noch
nicht formuliert. In spateren Empfehlungen der Deutschen Forschungsgemeinschaft (Deutsche
Forschungsgemeinschaft, 2025) sowie der Allianz der Wissenschaftsorganisationen (Allianz der
Wissenschaftsorganisationen, 2010) wird diese Position weiter prizisiert. Neben der Entwick-
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lung und Anwendung internationaler sowie fachspezifischer Standards wird insbesondere betont,
dass Forschungsdatenmanagement nicht als rein administrative oder technische Zusatzaufgabe
zu verstehen ist, sondern als integraler Bestandteil wissenschaftlicher Arbeit, der entsprechend
anerkannt und bewertet werden sollte. Ziel ist es, sowohl die Qualitit und Nachvollziehbarkeit
wissenschaftlicher Ergebnisse als auch die langfristige Produktivitdt und Wettbewerbsfihigkeit
des Wissenschaftssystems zu stirken (Allianz der Wissenschaftsorganisationen, 2010).

Einen wesentlichen Meilenstein stellen die von Wilkinson et al. (2016) formulierten FAIR
(Guiding) Principles dar. Sie definieren erstmals klar benannte Grundséitze, anhand derer For-
schungsdatenmanagementkonzepte systematisch entworfen und bewertet werden konnen. Die
Prinzipien zielen darauf ab, die Auffindbarkeit (Findability), Zuginglichkeit (Accessibility), In-
teroperabilitit (Interoperability) sowie die Wiederverwendbarkeit (Reusability) digitaler Daten
zu verbessern. Eine detaillierte Betrachtung dieser Prinzipien erfolgt in Unterabschnitt 2.1.2.

Die Umsetzung dieser Leitlinien wird seither durch zahlreiche nationale und internationale In-
itiativen unterstiitzt. Auf européischer Ebene ist insbesondere die 2018 initiierte European Open
Science Cloud (EOSC) zu nennen, deren Ziel es ist, den Zugang zu datengetriebener Wissen-
schaft zu erleichtern und interoperable Forschungsinfrastrukturen bereitzustellen (Budroni et al.,
2019). In Deutschland wurde auf Initiative des Rats fiir Informationsinfrastrukturen (RfII) und
durch Beschluss der Gemeinsamen Wissenschaftskonferenz (GWK) die Nationale Forschungs-
dateninfrastruktur (NFDI) ins Leben gerufen (Gemeinsame Wissenschaftskonferenz, 2018). Seit
2020 mit Sitz in Karlsruhe etabliert, soll sie als dauerhaftes Wissens- und Datendkosystem fiir
das deutsche Wissenschaftssystem dienen und die Umsetzung der FAIR-Prinzipien unterstiit-
zen (Hartl et al., 2021). Auch die vorliegende Arbeit versteht sich als Beitrag innerhalb dieses
wissenschaftspolitischen und infrastrukturellen Rahmens.

Forschungsdatenmanagement Unter Forschungsdatenmanagement wird die systema-
tische Organisation des gesamten Datenlebenszyklus verstanden, von der Erhebung und Speiche-
rung iiber die Verarbeitung bis hin zur Bereitstellung und Wiederverwendung von Forschungs-
daten. Zentrale Zielsetzungen sind dabei die Sicherstellung von Datenqualitit, Transparenz,
Nachvollziehbarkeit und langfristiger Nachnutzbarkeit. Abhidngig von Datenquelle und Anwen-
dung konnen zusitzlich rechtliche oder ethische Aspekte relevant sein, etwa im Hinblick auf
Datenschutz oder Datensicherheit. In den Ingenieurwissenschaften stehen jedoch iiberwiegend
Fragen der Lizenzierung, Zugriffsregelung und technischen Interoperabilitit im Vordergrund.

Forschungsdatenzyklus Der Forschungsdatenzyklus, auch als Datenlebenszyklus be-
zeichnet, beschreibt die zentralen Phasen, die Forschungsdaten von ihrer Entstehung bis zur
langfristigen Archivierung und Nachnutzung durchlaufen. Die konkrete Auspriagung einzelner
Phasen variiert je nach Disziplin und Anwendung. Abbildung 2.2 fasst fiinf wesentliche Schritte
zusammen:

1. Planung und Erhebung: Daten entstehen durch Messungen, Experimente, Simulationen
oder Beobachtungen. Bereits in dieser Phase sind geeignete Datenformate, Metadaten-
konzepte und Speicherstrategien festzulegen.



2.1 Forschungsdatenmanagement 11

2. Speicherung und Organisation: Die strukturierte Ablage der Daten erfolgt in Reposito-
rien, Datenbanken oder spezialisierten Dateiformaten. Eine konsistente Organisation ist
Voraussetzung fiir sicheren Zugriff und langfristige Verfiigbarkeit.

3. Verarbeitung und Analyse: Daten werden bereinigt, transformiert und analysiert, hdufig
unter Einsatz spezialisierter Software. Dabei entstehen oftmals weitere Datenprodukte,
die ebenfalls dokumentiert werden miissen.

4. Publikation und Bereitstellung: Die Veroffentlichung erfolgt iiber geeignete Plattformen
oder Repositorien. Die Einhaltung der FAIR-Prinzipien ist dabei entscheidend fiir eine
effektive Nachnutzung.

5. Archivierung und Nachnutzung: Die langfristige Sicherung erfordert standardisierte,
interoperable Formate, um eine spitere Wiederverwendung unter veridnderten Fragestel-
lungen zu ermdglichen.

Insbesondere in den Ingenieurwissenschaften, etwa bei numerischen Simulationen und expe-
rimentellen Untersuchungen, gewinnt ein klar strukturierter Datenlebenszyklus an Bedeutung.

Forschungs-

daten
management

Abbildung 2.2: Illustration des Lebenszyklus von Forschungsdaten. Er beginnt mit
der Auswahl eines Dateiformats und eines Metadatenkonzepts (1) und
der Durchfiihrung von Qualititssicherungsmanahmen wihrend der
Auswahl- und Verarbeitungsphase (2). Im nédchsten Schritt werden die
Daten fiir die wissenschaftliche Ausgabe effektiv analysiert (3). Nach
der Veroffentlichung sollte die Verfiigbarkeit der Daten sichergestellt
werden (4). Die (Meta-) Datenqualitit definiert sich schlieBlich durch
ihre Auffindbarkeit und damit ihre Wiederverwendbarkeit (5) fiir spétere
Analysen.
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Grof3e Datenmengen, komplexe Abhingigkeiten und heterogene Datenformate stellen hohe An-
forderungen an Datenqualitdt, Dokumentation und Standardisierung. Ein konsistent definierter
Forschungsdatenzyklus trigt wesentlich zur Effizienzsteigerung, zur interdisziplindren Zusam-
menarbeit sowie zur Reproduzierbarkeit wissenschaftlicher Ergebnisse bei.

(Forschungs-) Daten und Informationen Der Begriff Daten bezeichnet im wissen-
schaftlichen Kontext hiufig quantitative Ergebnisse aus Experimenten, Beobachtungen oder Si-
mulationen. In der Literatur existieren jedoch unterschiedliche Abgrenzungen zwischen Daten
und Informationen. So unterscheidet die Informationstheorie nach Shannon (1948) strikt zwi-
schen einer rein syntaktischen Datenreprisentation und deren semantischer Bedeutung (Vo8,
2013). Erst durch die Zuweisung von Bedeutung werden Daten zu Informationen (Floridi, 2005;
Kettinger und Li, 2010).

Im wissenschaftlichen Kontext wird daher meist von Forschungsdaten gesprochen. Dieser Be-
griff verdeutlicht sowohl den besonderen Wert dieser Daten als auch die Notwendigkeit eines
verantwortungsvollen Umgangs. Forschungsdaten sind zugleich Ergebnis und Grundlage wis-
senschaftlicher Arbeit und bilden die Basis fiir Nachvollziehbarkeit, Reproduzierbarkeit und
Weiterverwendung von Forschungsergebnissen.

Eine einheitliche Definition des Begrifts Forschungsdaten existiert nicht, was vor allem auf die
Vielfalt wissenschaftlicher Disziplinen zuriickzufiihren ist. Entsprechend allgemein ist die De-
finition der Deutschen Forschungsgemeinschaft formuliert (Deutsche Forschungsgemeinschaft,
2015):

,,Zu Forschungsdaten zihlen u. a. Messdaten, Laborwerte, audiovisuelle Informa-
tionen, Texte, Surveydaten, Objekte aus Sammlungen oder Proben, die in der wis-
senschaftlichen Arbeit entstehen, entwickelt oder ausgewertet werden. Methodische
Testverfahren, wie Fragebogen, Software und Simulationen konnen ebenfalls zen-
trale Ergebnisse wissenschaftlicher Forschung darstellen und sollten daher ebenfalls
unter den Begriff Forschungsdaten gefasst werden.*

Aus dieser Definition wird deutlich, dass Forschungsdaten heute iiberwiegend digital vorliegen.
Uber den Datenbegriff hinaus wird daher hiiufig der umfassendere Begriff der digitalen Objekte
verwendet, der neben den Daten selbst auch Software, Hardware, Personen, Prozesse und deren
Beziehungen einschlieft. Die Verwaltung und Verkniipfung dieser Objekte ist ein zentrales
Element moderner Forschungsdatenmanagementkonzepte.

Metadaten Metadaten werden hiufig als,,Daten iiber Daten* bezeichnet und liefern den not-
wendigen Kontext, um Forschungsdaten interpretieren und nachnutzen zu konnen. Sie wirken
der von Michener et al. (2006) beschriebenen ,,natiirlichen Degradierung* des Informations-
gehalts entgegen, die mit zunehmendem zeitlichem Abstand zur Datenerhebung einsetzt (vgl.
Abbildung 2.1). In der hier verwendeten erweiterten Darstellung wird zusétzlich der Einfluss der
Distanz zwischen Datenerzeugenden und Nachnutzenden beriicksichtigt, der durch fehlenden
direkten Austausch oder eingeschrinkten Zugriff zusétzliche Informationsverluste begiinstigen
kann.
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Nach Michener et al. (2006) lassen sich Metadaten nach ithrem Zweck in drei Kategorien
einteilen:

1. Auffinden von Daten,
2. Unterstiitzung von Verstindnis und Nutzung durch Menschen,
3. automatisiertes Auffinden, Verarbeiten und Analysieren durch Maschinen.

Die Erhebung strukturierter und konsistenter Metadaten wird von Forschern hiufig als aufwendig
wahrgenommen, ist jedoch insbesondere in frithen Phasen des Datenlebenszyklus entscheidend
fiir die spitere Nachnutzbarkeit. Eine Schliisselrolle kommt dabei der Auswahl geeigneter Meta-
datenstandards zu. Abhédngig von Fachgebiet und Anwendung stehen unterschiedliche Konzepte
und Werkzeuge zur Verfiigung, auf die in den folgenden Kapiteln ndher eingegangen wird.

Metadaten lassen sich weiter in verschiedene Kategorien unterteilen (Horsch, Chiacchiera,
Cavalcanti et al., 2021):

1. Technische Metadaten, die Struktur, Format und Speicherung der Daten beschreiben,
2. Deskriptive Metadaten, die der Identifikation und Auffindbarkeit dienen,

3. Prozessmetadaten, die Entstehungs- und Verarbeitungsschritte dokumentieren,

4. Dominenspezifische Metadaten, die fachliche Inhalte und Kontexte abbilden.

Mit zunehmender fachlicher Spezialisierung sinkt die Verfiigbarkeit allgemein akzeptierter Stan-
dards, wihrend der manuelle Erfassungsaufwand steigt. Eine besondere Rolle nehmen seman-
tische Metadaten ein. Sie stellen eine besondere Auspriagung von Metadaten dar, da sie Daten
explizit mit ihrer fachlichen Bedeutung in formalisierter Form verkniipfen, etwa durch den Ein-
satz kontrollierter Vokabulare oder Ontologien. Nicht alle Metadaten sind per se semantischer
Natur. Vielmehr handelt es sich um eine zuséitzliche Qualitit, die Metadaten durch die Nutzung
standardisierter Bedeutungsmodelle erlangen konnen. Dadurch werden sowohl Daten als auch
ihre Metadaten eindeutig beschrieben und maschinenlesbar interpretierbar, was eine automati-
sierte Verarbeitung, Validierung und Verkniipfung liber System- und Disziplingrenzen hinweg
ermoglicht.

Die Verwaltung sdmtlicher Aspekte entlang des Forschungsdatenzyklus ist eine komplexe Auf-
gabe, die durch etablierte Verfahren, Standards und geeignete Softwarelosungen unterstiitzt
wird. In vielen geforderten Forschungsvorhaben wird daher die Erstellung eines Datenmana-
gementplans (DMP) gefordert. Ein DMP dokumentiert den Zweck der Datenerhebung sowie
die eingesetzten Methoden, Standards und Ressourcen und legt fest, wie Daten gespeichert,
geteilt und nach Abschluss eines Projekts fiir die Nachnutzung bereitgestellt werden sollen. Als
iiberwiegend organisatorisches Instrument schafft der DMP einen wichtigen Rahmen fiir das
Forschungsdatenmanagement, ersetzt jedoch keine technisch integrierten Losungen zur konsis-
tenten, maschinenlesbaren Umsetzung der beschriebenen Konzepte.

Semantische Metadaten stellen eine besondere Ausprigung von Metadaten dar, da sie Daten
explizit mit ihrer fachlichen Bedeutung in formalisierter Form verkniipfen, etwa durch den Ein-
satz kontrollierter Vokabulare oder Ontologien. Nicht alle Metadaten sind per se semantischer
Natur. Vielmehr handelt es sich um eine zusitzliche Qualitit, die Metadaten durch die Nutzung
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standardisierter Bedeutungsmodelle erlangen konnen. Dadurch werden sowohl Daten als auch
ihre Metadaten eindeutig beschrieben und maschinenlesbar interpretierbar, was eine automati-
sierte Verarbeitung, Validierung und Verkniipfung iiber System- und Disziplingrenzen hinweg
ermoglicht.

2.1.2 Die FAIR Prinzipien

Das Akronym FAIR, eingefiihrt von Wilkinson et al. (2016), steht fiir Findable, Accessible,
Interoperable und Reusable (Auffindbarkeit, Zuginglichkeit, Interoperabilitdt und Nachnutzbar-
keit). Die FAIR-Prinzipien definieren grundlegende Leitlinien fiir den Umgang mit Daten und
Metadaten, mit dem Ziel, deren maschinelle sowie menschliche Auffindbarkeit, Interpretation
und Wiederverwendung systematisch zu verbessern. Im Zentrum steht dabei die Steigerung von

Transparenz, Reproduzierbarkeit und langfristiger Nachnutzbarkeit wissenschaftlicher Ergeb-
nisse (Nihar et al., 2021).

Hinter den vier Akronymen stehen detaillierte Prinzipien, die heute als Referenzrahmen und
Malistab fiir modernes und nachhaltiges Forschungsdatenmanagement dienen. Auch die Na-
tionale Forschungsdateninfrastruktur (NFDI) orientiert sich explizit an diesen Leitlinien (Hartl
et al., 2021). Dariiber hinaus sind die FAIR-Prinzipien fest in Leitlinien zur guten wissen-
schaftlichen Praxis verankert und finden sich in Forderprogrammen der Europidischen Union,
der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG) sowie zahlreicher Hochschulen wieder (Kai-
lus, 2023). Eine Ubersicht der FAIR-Prinzipien und ihrer Konkretisierungen ist in Tabelle 2.1
dargestellt.

Die FAIR-Prinzipien erfahren inzwischen breite Anerkennung iiber nahezu alle wissenschaftli-
chen Disziplinen hinweg. Neben Forschungsdaten lassen sie sich auch auf Forschungssoftware
anwenden, wie Lamprecht et al. (2020) zeigen. Da viele Datensitze eng mit spezifischer Soft-
ware verkniipft sind, werden Anforderungen an Software, etwa hinsichtlich Auffindbarkeit,
Zuganglichkeit, Lizenzierung und Dokumentation, zur Voraussetzung fiir die Nachnutzbarkeit
der zugehorigen Daten. Mit CodeMeta steht hierfiir ein etabliertes Vokabular zur Verfiigung, das
Software durch standardisierte Metadaten beschreibbar macht (Jones et al., 2023). Die von Gray
etal. (2005) erhofften vollstindig generischen Analysewerkzeuge existieren bislang jedoch nur in
Ansitzen', was die Bedeutung strukturierter, maschinenlesbarer Daten- und Metadatenmodelle
weiter unterstreicht.

Die konkrete Auslegung der FAIR-Prinzipien ist in der Literatur nicht einheitlich. Diese Offenheit
ist bewusst angelegt und spiegelt den Anspruch wider, unterschiedliche Disziplinen, Datenarten
und Anwendungsszenarien zu beriicksichtigen (FAIR Data Maturity Model Working Group,
2020). In der vorliegenden Arbeit wird die Spezifizierung gemif Kroger und Wedlich-Zachodin
(2020) herangezogen, wie sie in Tabelle 2.1 dargestellt ist. Andere Ansdtze wihlen teils feinere
oder alternative Aufschliisselungen, was die Vergleichbarkeit erschweren kann, zugleich jedoch
den Bedarf an klaren technischen Umsetzungsstrategien verdeutlicht.

1Beispielsweise fiir HDF, netCDF oder FITS.
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Unabhingig von der jeweiligen Interpretation lassen sich aus den FAIR-Prinzipien konkrete
technische Gestaltungsprinzipien ableiten:

 Auffindbarkeit: Verwendung persistenter Identifikatoren (z. B. DOI) sowie standardisier-
ter, indexierbarer Metadatenschemata wie Dublin Core (Dublin Core Metadata Initiative,
2007).

» Zuginglichkeit: Nutzung offener und standardisierter Kommunikationsprotokolle (z. B.
HTTP) und Sicherstellung der Verfiigbarkeit von Metadaten auch bei eingeschrianktem
Zugriff auf die eigentlichen Daten.

* Interoperabilitiit: Einsatz formaler, maschinenlesbarer Reprisentationen wie dem Re-
source Description Framework (RDF) (Manola, F. und Miller, E., 2004) sowie kontrol-
lierter Vokabulare und Ontologien, um semantische Verkniipfungen und automatische
Integration zu ermoglichen.

* Nachnutzung: Bereitstellung eindeutiger Lizenzinformationen, detaillierter Provenienz-
daten sowie maschinenlesbarer, standardisierter Metadatenrepriasentationen (z. B. RDF-
Serialisierungen wie Turtle) (Beckett und Berners-Lee, 2014), um Wiederverwendbarkeit
und Nachvollziehbarkeit sicherzustellen.

Mit dem FAIR Data Maturity Model (Bahim et al., 2020; FAIR Data Maturity Model Working
Group, 2020) liegt eine weitergehende Spezifizierung der FAIR-Prinzipien vor, die eine systema-
tische und messbare Bewertung der FAIRness erlaubt. Hierzu werden den einzelnen Prinzipien
sogenannte Indikatoren zugeordnet, anhand derer der Erfiillungsgrad bestehender oder geplanter
Losungen beurteilt werden kann. So wird beispielsweise das Prinzip F1 in mehrere Indikatoren
untergliedert (RDA-F1-01M, RDA-F1-01D, RDA-F1-02M, RDA-F1-02D). Zusitzlich werden
Prioritidten und Erfiillungsgrade definiert, die zwischen niitzlich, wichtig und wesentlich unter-
scheiden. Die vollstiandige Liste ist im Anhang dieser Arbeit dokumentiert (vgl. Abschnitt A.1).

Die FAIR-Prinzipien stellen keinen starren Regelkatalog dar, sondern bewusst allgemein gehal-
tene Leitlinien (Bahim et al., 2020). Der damit verbundene Interpretationsspielraum fiihrt zu
einer Vielzahl unterschiedlicher Werkzeuge, Standards und Methoden, was eine einheitliche Be-
wertung erschwert (FAIR Data Maturity Model Working Group, 2020). Entgegen der Erwartung
einer vollstindigen Standardisierung zeigt sich vielmehr eine wachsende Vielfalt an disziplin-
spezifischen Losungen. Neben technischen Fragestellungen ergeben sich auch organisatorische
Herausforderungen, da die Umsetzung der FAIR-Prinzipien Zeit, Fachwissen und hdufig neue In-
frastrukturen erfordert. Zudem konnen etablierte Arbeitsabldufe einer konsequenten Umsetzung
entgegenstehen (Safi et al., 2018).

Vor diesem Hintergrund besteht ein klarer Bedarf an unterstiitzenden Ressourcen, Werkzeugen
und Best Practices, die Forscher bei der praktischen Umsetzung der FAIR-Prinzipien begleiten.
Eine zentrale Rolle kommt hierbei insbesondere der Nationalen Forschungsdateninfrastruktur
(NFDI) zu, die sowohl organisatorische Rahmenbedingungen als auch technische Dienste be-
reitstellt. Die in Tabelle 2.2 zusammengestellte Auswahl verdeutlicht exemplarisch, dass die
Umsetzung der FAIR-Prinzipien nicht durch einzelne MaBBnahmen erreicht wird, sondern ei-
ne Kombination aus konzeptionellen Rahmenwerken, technischen Werkzeugen und geeigneten
Infrastrukturen erfordert.
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Prinzip Beschreibung

Auffindbarkeit F1 (Meta-) Daten erhalten eine global eindeutige und dauerhafte

Kennung.

F2 Daten werden mit umfangreichen Metadaten beschrieben (sieche
R1).

F3 Metadaten enthalten eindeutig und explizit die Kennung der

von ihnen beschriebenen Daten.

F4 (Meta-) Daten werden in einer durchsuchbaren Ressource re-
gistriert oder indiziert.

Zuganglichkeit Al (Meta-) Daten konnen anhand ihrer Kennung unter Verwen-
dung eines standardisierten Kommunikationsprotokolls abge-
rufen werden.

Al.1 | Das Protokoll ist offen, kostenlos und universell implementier-
bar.

A1.2 | Das Protokoll ermoglicht bei Bedarf ein Authentifizierungs-
und Autorisierungsverfahren.

A2 Auf Metadaten kann zugegriffen werden, auch wenn die Daten
nicht (mehr) verfiigbar sind.

Interoperabilitat 11 (Meta-) Daten verwenden eine formale, zugingliche, gemein-
same und allgemein anwendbare Sprache fiir die Wissensrepra-
sentation.

12 (Meta-) Daten verwenden Vokabulare, die den FAIR-Prinzipien
folgen.
I3 (Meta-) Daten enthalten qualifizierte Verweise auf andere

(Meta-) Daten.

Nachnutzbarkeit RI1 (Meta-) Daten werden mit einer Vielzahl genauer und relevanter
Attribute ausfiihrlich beschrieben.

R1.1 | (Meta-) Daten werden mit einer eindeutigen und zuginglichen
Datennutzungslizenz veroffentlicht.

R1.2 | (Meta-) Daten sind mit detailierten Informationen iiber die Ent-
stehung versehen.

R1.3 | (Meta-) Daten entsprechen doménrelevanten Community-
Standards.

Tabelle 2.1: Die FAIR-Prinzipien nach Wilkinson et al. (2016). Die FAIR Prinzipien im
Kontext von Software sind in Lamprecht et al. (2020) aufgelistet.

Zusammenfassend bilden die FAIR-Prinzipien eine unverzichtbare Grundlage fiir nachhalti-
ges Forschungsdatenmanagement. Thre Offenheit ermoglicht die Anpassung an unterschiedliche
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wissenschaftliche Disziplinen, macht jedoch zugleich explizite technische Entscheidungen erfor-
derlich, um eine konsistente, iiberpriifbare und maschinenlesbare Umsetzung zu gewihrleisten.
Die nachfolgenden Kapitel greifen diese Anforderungen auf und entwickeln darauf aufbauend
ein integriertes, FAIR-orientiertes Forschungsdatenmanagementkonzept.

Tabelle 2.2: Auswahl zentraler Ressourcen, Werkzeuge und Infrastrukturen zur Unter-
stiitzung eines FAIR-orientierten Forschungsdatenmanagements. Die Ta-
belle erstreckt sich liber mehrere Seiten und gruppiert konzeptionelle Rah-
menwerke, technische Werkzeuge, Infrastrukturen und Repositorien.

Name Funktion im Kontext FAIR-orientierten FDM

NFDI4Ing Terminology Service Zentrales Repositorium fiir doménenspezifische Onto-
logien und kontrollierte Vokabulare in den Ingenieur-
wissenschaften; unterstiitzt insbesondere Interoperabili-
tdat und semantische Eindeutigkeit von Metadaten (Kraft
et al., 2023).

FAIRsharing.org Kuratierte Plattform zur Referenzierung von Datenstan-
dards, Metadatenschemata, Repositorien und Policies;
unterstiitzt die Auswahl FAIR-konformer Standards iiber
Disziplingrenzen hinweg.

FAIR Cookbook Sammlung praxisnaher Anleitungen zur Umsetzung der
FAIR-Prinzipien; primir auf die Lebenswissenschaften
ausgerichtet, konzeptionell jedoch iibertragbar (Rocca-
Serra et al., 2022).

forschungsdaten.info Zentrale Informationsplattform zum Forschungsdaten-
management in Deutschland mit Leitfaden, Best Practices
und rechtlichen Hinweisen; unterstiitzt insbesondere or-
ganisatorische Aspekte (Kroger und Wedlich-Zachodin,
2020).

Protégé Open-Source-Software zur Erstellung, Bearbeitung und
Validierung von Ontologien; zentrales Werkzeug zur for-
malen Modellierung semantischer Metadaten (Musen,
2015).

FAIR Data Maturity Model Bewertungsrahmen zur systematischen und messbaren
Einordnung der FAIRness von Daten und Metadaten an-
hand definierter Indikatoren (FAIR Data Maturity Model
Working Group, 2020).

Fortsetzung auf der néichsten Seite
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Name

Funktion im Kontext FAIR-orientierten FDM (Fort-
setzung)

EOSC

GO FAIR Initiative

Zenodo

Figshare

ing.grid

Europiische Forschungsinfrastruktur zur Bereitstellung
von Diensten, Plattformen und Zugangsmechanismen fiir
datengetriebene Wissenschaft; adressiert insbesondere
Auffindbarkeit und Zuginglichkeit (Almeida et al., 2017;
Budroni et al., 2019).

Internationale Initiative zur Forderung der FAIR-
Prinzipien durch Community-getriebene Implementie-
rungsnetzwerke und Referenzkonzepte (Wissel et al.,
2020).

Offenes, von der EU unterstiitztes Repositorium zur Pu-
blikation von Forschungsdaten und Software mit persis-
tenten Identifikatoren; unterstiitzt Auffindbarkeit, Zitier-
fahigkeit und langfristige Verfiigbarkeit (European Orga-
nization For Nuclear Research und OpenAIRE, 2013).

Diszipliniibergreifendes Repositorium fiir Forschungsda-
ten mit Fokus auf Sichtbarkeit und einfache Veroffentli-
chung; erfiillt grundlegende FAIR-Anforderungen (figs-
hare 2023; Singh, 2011).

Open-Access-Journal fiir FAIR-orientiertes Forschungs-
datenmanagement in den Ingenieurwissenschaften; dient
der wissenschaftlichen Publikation strukturierter Daten-
siatze (Pimenta et al., 2023).
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2.2 Ansatze fur Wissensreprasentation

Dieses Kapitel gibt einen Uberblick iiber grundlegende Ansitze der Wissensreprisentation und
ordnet zentrale Konzepte der semantischen Modellierung ein, die in Wissenschaft und Technik
etabliert sind. Sie bilden die methodische Grundlage fiir die in dieser Arbeit entwickelten Ansitze
zu einem nachhaltigen, FAIR-orientierten Forschungsdatenmanagement.

Die Umsetzung der FAIR-Prinzipien erfordert eine strukturierte, konsistente und maschinen-
lesbare Beschreibung von Daten und Metadaten. Damit riickt die Wissensrepréisentation als
methodische Grundlage moderner Forschungsdatenmanagementkonzepte in den Fokus. Sie be-
fasst sich mit der formalen Modellierung von Wissen, um Bedeutung, Beziehungen und Kon-
textinformationen explizit darzustellen und dadurch Interoperabilitét, Nachvollziehbarkeit und
Wiederverwendbarkeit zu ermoglichen.

Im Kontext dieser Arbeit wird Wissensreprisentation nicht als abstraktes Modellierungspro-
blem verstanden, sondern als technische Voraussetzung fiir die konsistente, iiberpriifbare und
maschineninterpretierbare Umsetzung der FAIR-Prinzipien. Insbesondere die Anforderungen an
Interoperabilitit, Wiederverwendbarkeit sowie automatisierte Validierung lassen sich nur durch
formale Modelle erfiillen, die iiber rein syntaktische Metadaten hinausgehen.

In der Informationstechnologie spielen semantische Netze eine zentrale Rolle, da sie Bezie-
hungen und Bedeutungen zwischen Daten explizit abbilden. Zu diesen Ansitzen zdhlen unter
anderem kontrollierte Vokabulare, Thesauri, Ontologien und Wissensgraphen, die jeweils un-
terschiedliche Zielsetzungen verfolgen und fiir verschiedene Anwendungsbereiche konzipiert
sind. Ontologien wie die Gene Ontology (Ashburner et al., 2000) in der Biologie, die ChEBI
Ontology (Degtyarenko et al., 2007) in der Chemie oder Metadata4Ing (Arndt et al., 2023) in
den Ingenieurwissenschaften strukturieren dominenspezifisches Fachwissen. Wissensgraphen
wie DBpedia (Auer et al., 2007) oder Wikidata (Vrandeci¢ und Krotzsch, 2014) verfolgen hinge-
gen eine doméneniibergreifende Wissensreprisentation und dienen insbesondere der Integration
heterogener Datenquellen.

Die Verbreitung semantischer Technologien ist disziplinabhédngig unterschiedlich ausgeprigt.
Wihrend datenintensive Bereiche wie Biologie, Chemie oder Geowissenschaften friihzeitig auf
formale Wissensmodelle zuriickgegriffen haben, gewinnen entsprechende Ansétze auch in den
Ingenieurwissenschaften zunehmend an Bedeutung. Insbesondere vor dem Hintergrund wach-
sender Datenmengen, komplexer Versuchsaufbauten und numerischer Konfigurationen sowie
interdisziplindrer Forschung eroffnen semantische Technologien erhebliche Potenziale zur Effi-
zienzsteigerung, Standardisierung und nachhaltigen Nachnutzung von Forschungsdaten.

Mit der zunehmenden digitalen Datenproduktion, der Vernetzung physischer Systeme im Rah-
men des Internet of Things (IoT') sowie den Fortschritten in den Bereichen kiinstliche Intelligenz
und maschinelles Lernen vollzieht sich ein grundlegender Wandel in der Informationshaltung
des Webs. Wihrend das Internet urspriinglich als Web of Documents konzipiert war, beschreibt
Berners-Lee et al. (2001) die Vision eines Web of Data, in dem Daten nicht nur strukturiert abge-
legt, sondern iiber standardisierte Schnittstellen miteinander verkniipft und mit wohldefinierter
Bedeutung versehen sind. Dieses Konzept bildet die Grundlage des Semantic Web.
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OWL RIF
SPARQL
SHACL
RDFS
RDF

Abbildung 2.3: Ausschnitt des Schichtenmodells des Semantic Webs. Dargestellt sind
die fiir diese Arbeit relevanten Ebenen, die aufeinander aufbauen und
eine zunehmend semantische und maschinenlesbare Verarbeitung wis-
senschaftlicher Daten ermoglichen.

Das Semantic Web basiert auf einer mehrschichtigen Architektur, die eine strukturierte und
maschinenlesbare Verarbeitung von Informationen ermoglicht. Das zugrunde liegende Schich-
tenmodell wurde von Tim Berners-Lee entwickelt und ist nicht als Ablosung, sondern als Erwei-
terung des klassischen Hypertext-Webs zu verstehen (Berners-Lee et al., 2001). Die Schichten
sind dabei nicht statisch, sondern unterliegen einer fortlaufenden Weiterentwicklung. Die in
dieser Arbeit verwendete Darstellung (Abbildung 2.3) fokussiert auf die fiir die Modellierung
und Verwaltung wissenschaftlicher Daten relevanten Ebenen.

Die Basis bilden Technologien zur eindeutigen Identifikation von Ressourcen, insbesondere
Uniform Resource Identifier (URI), ergdanzt durch Unicode zur Unterstiitzung internationaler
Zeichensitze. Darauf aufbauend erlaubt die Extensible Markup Language (XML) eine flexible
Strukturierung von Daten. Das Resource Description Framework (RDF) definiert ein standardi-
siertes Modell zur Beschreibung von Ressourcen und deren Beziehungen in Form von Tripeln.
Fiir die weitergehende semantische Modellierung stellen RDF Schema (RDFS) und die Web
Ontology Language (OWL) formale Vokabulare zur Definition von Klassen, Eigenschaften und
logischen Einschrinkungen bereit. Ergidnzend ermoglicht das Rule Interchange Format (RIF)
die Spezifikation und den Austausch von Regeln, wird in dieser Arbeit jedoch nicht weiter
betrachtet.

Zur Abfrage semantischer Daten dient die SPARQL Protocol and RDF Query Language (SPAR-
QL), eine deklarative Abfragesprache fiir RDF-Datenbestinde. Eng damit verbunden ist die
Shapes Constraint Language (SHACL), eine W3C-Empfehlung zur formalen Spezifikation und
Validierung struktureller und semantischer Constraints iiber RDF-Graphen (Pareti und Kon-
stantinidis, 2022). SHACL dient dabei nicht der ontologischen Modellierung selbst, sondern
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der Uberpriifung, ob RDF-Daten definierte Struktur-, Typ- und Vollstindigkeitsanforderungen
erfiillen. In Kombination mit RDF, OWL und SPARQL ermoglichen diese Technologien neben
der strukturierten Speicherung und Abfrage von Daten insbesondere die explizite Absicherung
von Provenienz- und Prozessinformationen, die fiir Reproduzierbarkeit und Nachvollziehbarkeit
wissenschaftlicher Ergebnisse zentral sind. Mit Ausnahme von RIF kommen alle genannten
Technologien im Rahmen dieser Arbeit zum Einsatz und bilden die methodische Grundlage fiir
die entwickelte Standardnamenontologie SSNO (vgl. Abschnitt 4.6) sowie fiir die Validierungs-
datenbank (vgl. Kapitel 5).

Ziel der beschriebenen Ansitze ist die Standardisierung und formale Strukturierung von Wis-
sen. Dabei lassen sich unterschiedliche Formen der Wissensreprisentation unterscheiden, die
eine Hierarchie wachsender Komplexitit, Ausdrucksstirke und Funktionalitdt bilden (Horsch,
Chiacchiera, Bami et al., 2020):

1. einfache Listen von Begriffen ohne explizite Struktur,
. informelle Hierarchien mit grundlegenden Beziehungen,

. Thesauri mit definierten semantischen Relationen wie Synonymen,

2

3

4. Taxonomien mit hierarchischer Klassenstruktur,

5. konzeptuelle Modelle und Schemata (z. B. XSD, RDFS),
6

. Ontologien mit formalen Beziehungen, Einschriankungen und Regeln.

Diese Ansitze lassen sich grob in zwei Gruppen einteilen: Kontrollierte Vokabulare, Thesauri
und einfache Taxonomien sind primér auf die menschliche Nutzung ausgelegt und unterstiitzen
eine einheitliche Terminologie. Ontologien und konzeptuelle Modelle hingegen zielen auf eine
formale, maschinenlesbare und automatisiert auswertbare Wissensrepriasentation ab.

Kontrollierte Vokabulare dienen der Standardisierung von Begriffen innerhalb einer Doméne
und reduzieren Mehrdeutigkeiten, etwa durch die Vermeidung von Synonymen oder Homony-
men. Sie stellen eine wichtige Grundlage fiir konsistente Datenbeschreibung dar, stoen jedoch
bei komplexen Abhdngigkeiten, logischen Einschrinkungen und automatisierter Verarbeitung
an ihre Grenzen. Ein bekanntes Beispiel sind die Climate and Forecast Metadata Conventions
(CF Conventions), die Begriffe aus der Erd- und Klimaforschung standardisieren. Aufgrund
inhaltlicher Uberschneidungen mit stromungsmechanischen GroBen spielen sie auch im Kon-
text dieser Arbeit eine Rolle und werden in Unterabschnitt 2.3.1 sowie Abschnitt 4.6 vertieft
betrachtet.

Ontologien stellen die formalste und ausdrucksstéirkste Form der Wissensreprisentation dar. Sie
spezifizieren ein konzeptuelles Modell eines Anwendungsbereichs, das Entitéiten, deren Bezie-
hungen sowie logische Einschrinkungen explizit beschreibt. Dadurch ermoglichen sie prizise,
konsistente und maschineninterpretierbare Beschreibungen komplexer Wissensdoméinen. Diese
Eigenschaften gehen deutlich liber die Moglichkeiten kontrollierter Vokabulare oder Taxonomi-
en hinaus und sind insbesondere fiir automatisierte Analysen, Validierungen und semantische
Integration erforderlich. Auch in den Ingenieurwissenschaften gewinnen Ontologien zuneh-
mend an Bedeutung, wie verschiedene durch die NFDI geforderte Initiativen zeigen, etwa der
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NFDI4Ing Terminology Service oder die Ontologie Metadata4Ing. Eine vertiefte Betrachtung
von Ontologien erfolgt in Unterabschnitt 2.2.2.

Die Moglichkeit einer expliziten, formalen Wissensbeschreibung ist nicht nur innerhalb einzelner
Disziplinen relevant, sondern gewinnt angesichts der stetig wachsenden Daten- und Informati-
onsmengen im World Wide Web weiter an Bedeutung. Die Vielfalt verteilter Datenquellen, For-
mate und Sprachen stellt eine zentrale Herausforderung fiir deren Integration und Nachnutzung
dar. Insbesondere die Wissenschaft, die auf Austausch, Vergleichbarkeit und Reproduzierbarkeit
angewiesen ist, profitiert von standardisierten, semantisch angereicherten Datenmodellen.

Eine Schliisselrolle bei der Standardisierung und Weiterentwicklung entsprechender Technolo-
gien nimmt das World Wide Web Consortium (W3C) ein, das zentrale Standards des Semantic
Web entwickelt und pflegt und damit Interoperabilitit und langfristige Nutzbarkeit fordert (Hitz-
ler et al., 2008).

Zusammenfassend bilden Ontologien und Semantic-Web-Technologien einen zentralen metho-
dischen Baustein fiir die strukturierte, interoperable und nachhaltige Beschreibung wissenschaft-
licher Daten. Sie schaffen die technische Grundlage fiir die konsistente Umsetzung der FAIR-
Prinzipien und ermoglichen eine iiber Disziplinen hinweg nutzbare Wissensreprasentation. Die
folgenden Unterkapitel vertiefen diese Konzepte anhand der in dieser Arbeit eingesetzten Tech-
nologien. Den Anfang bildet das Resource Description Framework (RDF) als grundlegendes
Datenmodell fiir semantische Beschreibungen.

2.2.1 Datenstrukturierung und Verknupfung mittels RDF

Das Resource Description Framework (RDF) bildet einen zentralen Baustein fiir die strukturierte
Beschreibung und semantische Verkniipfung von Daten im Semantic Web (Manola, F. und
Miller, E., 2004). Es wurde vom World Wide Web Consortium (W3C) entwickelt und stellt ein
standardisiertes Datenmodell zur maschinenlesbaren Reprisentation von Informationen bereit.
RDF ist dabei nicht als Ersatz klassischer Datenmodelle zu verstehen, sondern als ergiinzendes,
doméneniibergreifend einsetzbares Modell zur Beschreibung von Bedeutung, Beziehungen und
Kontextinformationen.

Grundlegendes Konzept von RDF ist die Beschreibung von Aussagen iiber sogenannte Ressour-
cen. Eine Ressource bezeichnet jedes eindeutig identifizierbare Objekt oder Konzept (Thing)
(Berners-Lee et al., 2001), das iiber einen global eindeutigen Bezeichner adressiert wird. In der
Regel erfolgt dies iiber einen Uniform Resource Identifier (URI). Da URIs auf ASCII-Zeichen
beschrinkt sind, wird in der Praxis zunehmend der Internationalized Resource Identifier (IRI)
verwendet, der auch internationale Schriftzeichen unterstiitzt. In vielen Anwendungsfillen wer-
den URI und IRI synonym verwendet. Ressourcen konnen physische Objekte (z. B. Personen,
Orte oder Messinstrumente), digitale Artefakte (z. B. Dateien oder Webseiten) oder abstrakte
Konzepte (z. B. mathematische Modelle, Ontologien oder wissenschaftliche Methoden) repri-
sentieren.

Zur formalen Beschreibung von Aussagen verwendet RDF sogenannte Tripel. Jedes Tripel
besteht aus drei eindeutig definierten Komponenten:
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* Das Subjekt bezeichnet die Ressource, iiber die eine Aussage getroffen wird.

* Das Pradikat beschreibt die Art der Beziehung oder Eigenschaft, die das Subjekt mit dem
Objekt verkniipft.

* Das Objekt stellt den Wert der Aussage dar und kann entweder selbst eine Ressource oder
ein Literal (z. B. Zahlenwert, Text oder Datum) sein.

Eine Menge solcher Tripel bildet einen RDF-Graphen. In diesem entsprechen Knoten den
Ressourcen beziehungsweise Literalen, wihrend gerichtete Kanten die Beziehungen zwischen
ihnen darstellen. Diese graphbasierte Struktur erlaubt eine flexible Erweiterung bestehender
Datenmodelle, da neue Aussagen durch das Hinzufiigen weiterer Tripel erginzt werden konnen,
ohne vorhandene Strukturen verdndern zu miissen. Dadurch eignet sich RDF insbesondere fiir
heterogene und dynamisch wachsende Datenbestidnde, wie sie im wissenschaftlichen Kontext
hiufig auftreten.

Abbildung 2.4 zeigt exemplarisch einen Ausschnitt eines RDF-Graphen zur Beschreibung einer
Person. Zur besseren Lesbarkeit wird die sogenannte Préfixnotation verwendet, bei der lange
IRIs durch kurze, deklarierte Namensraumprifixe ersetzt werden. So verweist beispielsweise
foaf:Person auf die Ressource mit der IRI http://xmlns.com/foaf/0.1/Person. Das Prifix ,,foaf*
steht hierbei fiir die Ontologie Friend of a Friend (FOAF), die hiufig zur Beschreibung von
Personen und deren Beziehungen eingesetzt wird. Die Verwendung von Prifixen ist ein allge-
meines Prinzip in RDF und dient der tibersichtlichen und konsistenten Modellierung komplexer
Graphstrukturen unabhéngig von der konkret verwendeten Ontologie.

RDF Tripel

E- G |

obo:RO_0000057
https://...

foaf: http://xmlns.com/foaf/0.1/
obo: http://purl.obolibrary.org/obo/
rdf: http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#

foaf:currentProject

https://orcid.org
/0000-0001-8729-0482

foaf:firstName
foaf:lastName

Abbildung 2.4: Darstellung der Informationen und Beziehungen einer Person im RDF
als gerichteter Graph. Jedes Tripel besteht aus Subjekt, Priadikat und
Objekt und bildet die grundlegende Struktureinheit des RDF. Der Graph
verdeutlicht, wie Daten und Metainformationen explizit verkniipft und
semantisch in Beziehung gesetzt werden konnen.
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Serialisierung, Validierung und Durchsuchbarkeit

Die visuelle Darstellung von RDF-Daten als Graphen, wie in Abbildung 2.4 dargestellt, ist le-
diglich fiir kleine Datenmengen praktikabel. Mit zunehmender Anzahl von Knoten und Kanten,
hiufig im Bereich von mehreren hunderttausend oder Millionen Tripeln, verlieren graphische
Reprisentationen rasch an Ubersichtlichkeit und Handhabbarkeit. Fiir die praktische Nutzung
werden RDF-Daten daher in lineare Zeichenketten tiberfiihrt, ein Vorgang, der als Serialisierung
bezeichnet wird (Hitzler et al., 2008). Wihrend RDF das zugrunde liegende Datenmodell de-
finiert, stellen RDF-Serialisierungsformate konkrete syntaktische Représentationen dieses Mo-
dells dar. Sie sind maschinenlesbar, dateibasiert speicherbar und iiber Netzwerke iibertragbar
und bilden damit eine wesentliche Voraussetzung fiir Interoperabilitit im Web.

Zu den am weitesten verbreiteten RDF-Serialisierungsformaten zihlen Terse RDF Triple Lan-
guage (Turtle, Dateiendung .#t/) und JSON-LD (Dateiendung .jsonld). Beide Formate werden
im Rahmen dieser Arbeit verwendet. In den folgenden Kapiteln wird iiberwiegend das Turtle-
Format eingesetzt, da es eine kompakte, gut lesbare Darstellung erlaubt und sich daher besonders
fiir Beispiele, Modellierungsentscheidungen und Diskussionen eignet. Da die im Rahmen dieser
Arbeit publizierten Daten grundsitzlich in beiden Formaten bereitgestellt werden und in der
Literatur keine eindeutige Priferenz erkennbar ist, werden im Folgenden sowohl Turtle als auch
JSON-LD vorgestellt.

JSON (JavaScript Object Notation) ist ein textbasiertes Austauschformat, das insbesondere fiir
die Kommunikation zwischen Webanwendungen entwickelt wurde (Pezoa et al., 2016). Es ist
sowohl fiir Menschen als auch fiir Maschinen gut lesbar und hat sich diszipliniibergreifend als
De-facto-Standard etabliert. JSON-LD erweitert dieses Format um Konzepte des Linked Data
und ermdglicht damit die Abbildung semantischer Beziehungen innerhalb der vertrauten JSON-
Struktur. Dadurch eignet sich JSON-LD besonders fiir die Integration heterogener Datenquellen
sowie fiir den Einsatz in webbasierten Schnittstellen und Application Programming Interfaces
(APIs).

Ein zentrales Element von JSON-LD ist die Kontextdefinition iiber das Schliisselwort ,,@con-
text. Sie erlaubt die Zuordnung kompakter Schliissel zu eindeutig referenzierbaren IRIs und
stellt sicher, dass Begriffe unabhingig von Sprache oder Benennung konsistent interpretiert
werden. Auf diese Weise wird aus einem rein syntaktischen Schliissel ein semantisch eindeutig
definiertes Préadikat, das maschinell ausgewertet und mit externem Wissen verkniipft werden
kann.

Listing 2.1 illustriert diesen Unterschied anhand der Beschreibung einer an der Datenerzeugung
beteiligten Person. Wihrend die einfache JSON-Darstellung lediglich fiir Menschen interpre-
tierbar ist, erlaubt JSON-LD durch die explizite Kontextdefinition eine formale, automatisierte
Auswertung durch Maschinen.

Zusitzlich zu @ context spielen in JSON-LD die Schliisselworter @id und @type eine zentrale
Rolle. Mit @id erhilt jede Entitiit einen global eindeutigen Identifikator, der eine konsistente
Referenzierung auch iiber Datensétze und Systeme hinweg ermoglicht. Im vorliegenden Beispiel
erfolgt die Identifikation iiber die ORCID des Autors (https://orcid.org/0000-0001-8729-0482).


https://orcid.org/0000-0001-8729-0482
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Listing 2.1: JSON-Format eines Datensatzes zur Beschreibung einer Person. Die unter-
schiedliche Schreibweise und Wahl der Sprache in den Schliissleworten ist
bewusst gewihlt, um den Unterschied zu und die Vorteile von JSON-LD zu

verdeutlichen.
{
"name": "Probst",
"Vorname": "Matthias",
"EMail": "matthias.probst@kit.edu"
}

Listing 2.2: Serialisierung des de facto gleichen Datensatzes aus Listing 2.1 im JSON-
LD-Format, bei dem die Verwendung von URIs eine eindeutige und expli-
zite Identifizierung der Informationen ermoglicht.

"@context": {
"foaf": "http://xmlns.com/foaf/0.1/"
}
"@id": "https://orcid.org/0000-0001-8729-0482",
"@type": "foaf:Person",
"foaf:givenName": "Matthias",
"foaf:familyName": "Probst",
"foaf:mbox": "matthias.probst@kit.edu"

Das Attribut @type spezifiziert den Typ der Entitdt und verweist auf eine definierte Klasse
innerhalb einer Ontologie, hier foaf: Person aus der FOAF-Ontologie.

Das Turtle-Format stellt eine besonders kompakte und explizite Syntax zur Serialisierung von
RDF-Daten dar. Im Gegensatz zu JSON-LD, das RDF in der Struktur von JSON-Objekten ab-
bildet, orientiert sich Turtle unmittelbar an der Tripelnotation von RDF und beschreibt Aussagen
explizit als Subjekt—Priadikat—Objekt-Ausdriicke. Die vollstandige Spezifikation ist in Beckett
und Berners-Lee (2014) dokumentiert. Turtle und JSON-LD sind vollstidndig interoperabel und
lassen sich ohne Informationsverlust ineinander iiberfithren; sie unterscheiden sich ausschlief3-
lich in der syntaktischen Darstellung. Die entsprechende Turtle-Reprisentation des in Listing 2.1
dargestellten Beispiels ist in Listing 2.3 gezeigt.

Neben der Serialisierung spielt die Sicherstellung von Datenqualitit und Konsistenz eine zentra-
le Rolle. Hierzu dient die Shapes Constraint Language (SHACL), eine vom W3C standardisierte
Sprache zur Beschreibung und Validierung von RDF-Daten (Knublauch und Kontokostas, 2017).
SHACL erlaubt die formale Definition sogenannter Shapes, mit denen strukturelle Anforderun-
gen an RDF-Ressourcen spezifiziert werden konnen, etwa hinsichtlich erlaubter Eigenschaften,
Datentypen oder Kardinalitéten.

Ein wesentliches Merkmal von SHACL ist die klare Trennung zwischen Daten- und Validie-
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Listing 2.3: RDF-Serialisierung im Turtle-Format.

@prefix

foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/> .

<https://orcid.org/0000-0001-8729-0482> a foaf:Person ;
foaf:givenName "Matthias" ;
foaf:familyName "Probst" ;
foaf:mbox "matthias.probst@kit.edu"

rungsebene: Wihrend RDF inhaltliche Aussagen modelliert, definieren SHACL-Shapes formale
Regeln zur Uberpriifung dieser Aussagen. So kann beispielsweise festgelegt werden, dass jede
Instanz der Klasse foaf: Person liber mindestens einen Vor- und Nachnamen verfiigen muss (vgl.
Listing 2.4). Auf diese Weise lassen sich RDF-Daten automatisiert validieren und unvollstindige
oder fehlerhafte Instanzen identifizieren.

Listing 2.4: Beispiel eines SHACL-Shapes zur Validierung einer Person (foaf: Person).

@prefix
@prefix
@prefix
@prefix
@prefix

ex:Pers
sh:ta
sh:pr
sh:
sh:
sh:
sh:
sh:
sh:

I

sh: <http://www.w3.0rg/ns/shacl#> .

foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/> .

xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#> .

rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#> .
ex: <http://example.org/shapes#> .

onShape a sh:NodeShape ;

rgetClass foaf:Person ;

operty [

path foaf:givenName ;

nodeKind sh:Literal ;

minCount 1 ;

minLength 1 ;

pattern ".x\\S.x" ;

or ( [ sh:datatype xsd:string 1 [ sh:datatype rdf:langString ] ) ;

sh:property [

sh
sh:
sh:
sh:
sh:
sh:

:path foaf:familyName ;

nodeKind sh:Literal ;

minCount 1 ;

minLength 1 ;

pattern ".x\\S.x" ;

or ( [ sh:datatype xsd:string ] [ sh:datatype rdf:langString ] ) ;

Da SHACL

unabhéngig vom verwendeten Serialisierungsformat arbeitet, konnen sowohl in

Turtle als auch in JSON-LD vorliegende RDF-Daten validiert werden. In der Praxis werden
SHACL-Shapes hiufig in Turtle formuliert, da sich komplexe Regelstrukturen dort iibersichtlich
darstellen lassen, wihrend die zu priifenden Daten in unterschiedlichen Formaten vorliegen
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konnen. SHACL stellt damit ein zentrales Werkzeug zur technischen Operationalisierung von
Datenqualitit im Rahmen FAIR-orientierter Datenmanagementkonzepte dar.

Nach der Serialisierung und Validierung stellt sich die Frage der effizienten Durchsuchbarkeit
und Abfrage semantischer Daten. Hierfiir dient die SPARQL Protocol and RDF Query Language
(SPARQL) (Aranda et al., 2013), die als standardisierte Abfragesprache fiir RDF-Daten etabliert
ist. SPARQL erlaubt die Formulierung komplexer Anfragen iiber graphbasierte Datenbestinde
und ist in gingigen RDF-Datenbanken sowie iiber programmgesteuerte Schnittstellen verfiigbar.

Mit SPARQL lassen sich sowohl einfache Abfragen, etwa zur Selektion aller Entitédten eines
bestimmten Typs, als auch komplexe Anfragen iiber mehrere verkniipfte Datenquellen hinweg
formulieren. Bekannte SPARQL-Endpunkte sind unter anderem der Wikidata Query Service
(Malyshev et al., 2018), DBpedia (Auer et al., 2007) oder Europeana (Haslhofer und Isaac,
2011). Diese Dienste verdeutlichen, wie semantisch strukturierte Daten systematisch durchsucht
und fiir wissenschaftliche Analysen nutzbar gemacht werden konnen.

Das in Listing 2.5 dargestellte Beispiel zeigt eine einfache SPARQL-Abfrage, mit der die Vorna-
men aller Entitdten des Typs foaf:Person selektiert werden. Die Abfrage illustriert das grundle-
gende Prinzip der Mustererkennung in RDF-Graphen, das SPARQL zu einem leistungsfidhigen
Werkzeug fiir die explorative Analyse und Integration semantischer Daten macht.

Listing 2.5: Beispiel einer SPARQL-abfrage, bei der der Vornahme (foaf:firstname)
einer Person (Entitdt vom Typ foaf:Person) gesucht wird.

PREFIX foaf: <https://http://xmlns.com/foaf/0.1/>

SELECT ?name
WHERE {
?x a foaf:Person
?x foaf:firstName ?name

2.2.2 Ontologien zur semantischen Modellierung von
Fachwissen

Wihrend RDF ein flexibles Datenmodell zur Beschreibung und Verkniipfung von Informationen
bereitstellt, adressieren Ontologien die formale Modellierung von Fachwissen auf einer tieferen
semantischen Ebene. Sie definieren Konzepte (Klassen), deren Eigenschaften sowie die Be-
ziehungen zwischen ihnen innerhalb eines abgegrenzten Anwendungsbereichs und legen damit
explizit fest, wie Informationen inhaltlich zu interpretieren sind. Ontologien dienen somit nicht
allein der strukturellen Organisation von Daten, sondern der formalen Beschreibung ihrer Bedeu-
tung und ihres Kontexts in einer fiir Menschen und Maschinen gleichermallen interpretierbaren
Form.

Der Begriff der Ontologie hat seinen Ursprung in der theoretischen Philosophie, wo er zur syste-
matischen Kategorisierung von Entitdten und deren Beziehungen verwendet wurde (Robertson-
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von Trotha und R. H. Schneider, 2015). Mit der zunehmenden Digitalisierung und der stark
wachsenden Menge heterogener Daten im World Wide Web haben Ontologien jedoch eine
ausgeprigte praktische Relevanz erlangt. Heute stellen sie eine Schliisseltechnologie fiir Wis-
sensmanagementsysteme, semantische Suchmaschinen und datengetriebene Anwendungen dar
(Lanquillon und Schacht, 2023).

Im Kontext des Semantic Web werden Ontologien typischerweise mit der Web Ontology Lan-
guage (OWL) beschrieben. OWL baut auf RDF auf und erweitert dessen Ausdrucksstirke um die
Moglichkeit, Klassenhierarchien, komplexe Relationen, Einschriankungen und logische Axiome
formal zu definieren. In Kombination mit RDF entsteht so ein standardisiertes, maschinen-
lesbares Fundament zur Modellierung komplexer Wissensstrukturen, das sowohl die explizite
Beschreibung von Fachwissen als auch automatisierte Schlussfolgerungen erlaubt.

Im Kontext des Semantic Web, das von Berners-Lee et al. (2001) als Erweiterung des klassi-
schen Webs beschrieben wird, nehmen Ontologien eine zentrale Rolle ein. Sie definieren die
konzeptuellen Strukturen, anhand derer Daten interpretiert, verkniipft und iiber System- und
Dominengrenzen hinweg integriert werden konnen. Daten werden dadurch nicht ldanger isoliert
betrachtet, sondern in ein semantisches Gefiige eingebettet, das ihre Bedeutung explizit und
maschinenlesbar beschreibt.

Auf diese Weise bilden Ontologien die Grundlage fiir ein maschinenlesbares ,,Web of Linked
Data®, in dem sowohl explizit dokumentiertes als auch implizit erschlieBbares Wissen aus
heterogenen Quellen zusammengefiihrt werden kann. Dies eroffnet neue Moglichkeiten der
Wissensintegration und -exploration, unterstiitzt die Interoperabilitit verteilter Datenbestinde
und ermoglicht eine kontextsensitive, automatisierte Verarbeitung von Informationen.

Fiir ein nachhaltiges Forschungsdatenmanagement iibernehmen Ontologien eine zentrale me-
thodische Funktion, da sie wesentlich zur langfristigen Verstindlichkeit, Nachnutzbarkeit und
Interoperabilitit von Daten beitragen. Damit adressieren sie zentrale Anforderungen der FAIR-
Prinzipien:
* Auffindbarkeit (Findable): Durch die Verwendung persistenter Identifikatoren sowie
kontrollierter, formal spezifizierter Begriffe ermoglichen Ontologien eine semantisch fun-

dierte Indizierung, die iiber rein syntaktische Metadaten oder unstrukturierte Schlagwort-
vergabe hinausgeht.

» Zuginglichkeit (Accessible): Einheitliche, standardisierte Konzepte erleichtern eine kon-
sistente Dokumentation und Interpretation von Daten iiber unterschiedliche Systeme hin-
weg.

* Interoperabilitit (Interoperable): Ontologien stellen eine gemeinsame semantische
Grundlage bereit, auf deren Basis heterogene Datensitze und Anwendungen iiber Disziplin-
und Systemgrenzen hinweg verkniipft werden konnen.

* Wiederverwendbarkeit (Reusable): Durch die explizite, maschinenlesbare Beschrei-
bung von Bedeutung und Kontext bleibt die Interpretation von Daten auch liber lingere
Zeitraume und in neuen Anwendungsszenarien hinweg stabil.

Uber diese Aspekte hinaus spielt die Fihigkeit zur automatisierten Schlussfolgerung (Inferenz)
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eine wesentliche Rolle. Die in Ontologien formalisierten Relationen, Einschrinkungen und
Axiome erlauben es, aus bestehenden Daten implizite Informationen abzuleiten, die nicht explizit
modelliert wurden. Dadurch kdnnen Zusammenhénge identifiziert, Inkonsistenzen erkannt und
neue Fragestellungen generiert werden. Ontologien erweitern ihre Funktion damit iiber die
reine Wissensorganisation hinaus und werden zu einem aktiven Werkzeug fiir die Analyse und
Weiterentwicklung komplexer, vernetzter Datenbestéinde.

Beim Entwurf von Ontologien sind sowohl der konkrete Anwendungszweck als auch die Ziel-
gruppe der Nutzerinnen und Nutzer entscheidend. Entsprechend lassen sich grundsitzlich zwei
Klassen von Ontologien unterscheiden:

Top-Level-Ontologien (allgemeine Ontologien) definieren grundlegende, dominenunabhingi-
ge Konzepte und Relationen, die als semantische Basis fiir eine Vielzahl von Anwendungen
dienen. Sie verfolgen das Ziel, eine konsistente, wiederverwendbare Begriffsgrundlage bereit-
zustellen und die Integration spezialisierter Ontologien zu erleichtern.

Bekannte Beispiele sind Dublin Core (Weibel und Koch, 2000), Schema.org (Payne und Verhey,
2022)? oder die Basic Formal Ontology (BFO) (Otte et al., 2022). Fiir die Ingenieurwissen-
schaften ist insbesondere Metadata4Ing (Schembera und Iglezakis, 2020) hervorzuheben, das
zentrale Konzepte technischer Disziplinen formalisiert und als Referenzmodell fiir weiterfiih-
rende Ontologien dient.

Spezialisierte Ontologien adressieren hingegen klar abgegrenzte Doménen und konkrete An-
wendungsszenarien. Sie bauen in der Regel auf bestehenden Top-Level-Ontologien auf, um
grundlegende Konzepte wiederzuverwenden, und erweitern diese um doménenspezifisches
Fachwissen. Auf diese Weise lassen sich detaillierte Zusammenhinge modellieren, die nicht
unmittelbar aus den Rohdaten selbst hervorgehen. In der Praxis sind spezialisierte Ontologien
von besonderer Bedeutung, da sie implizites Expertenwissen explizit formalisieren und dadurch
eine einheitliche, maschinenlesbare und langfristig nutzbare Wissensbasis schaffen.

2.2.3 Wissensgraphen als integrative Plattform fur
Wissensreprasentation

Ein Wissensgraph (knowledge graph) bezeichnet ein semantisches Netzwerk, in dem konkre-
te Entitiiten® sowie deren Beziehungen in strukturierter, maschinenlesbarer Form reprisentiert
werden. Im Kontext dieser Arbeit wird ein Wissensgraph als RDF-basierter Graph verstanden,
der in spezialisierten Graphdatenbanken wie GraphDB oder AllegroGraph gespeichert und ver-
waltet werden kann. In der graphbasierten Darstellung repréasentieren Knoten einzelne Entitdten
(z. B. Personen, Instrumente oder Publikationen), wihrend gerichtete Kanten die semantischen
Beziehungen zwischen ihnen abbilden (vgl. Abbildung 2.4).

Der Begriff Ontologie wird hier in einem pragmatischen, im Semantic-Web-Umfeld gebriuchlichen Sinne ver-
wendet und schlieft auch formal spezifizierte Metadatenvokabulare ein, sofern sie maschinenlesbar definiert
und semantisch referenzierbar sind.

3In Wissensgraphen bezeichnet der Begriff Entitiit eine eindeutig identifizierbare Ressource der realen oder
konzeptuellen Welt.
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Obwohl auch Ontologien graphbasiert dargestellt werden konnen, beschreibt der Begriff Wis-
sensgraph in der Regel nicht das abstrakte Modell selbst, sondern dessen konkrete Instanziierung.
Ontologien definieren die konzeptuelle Struktur eines Anwendungsbereichs, wihrend Wissens-
graphen diese Struktur mit realen Entitdten, Attributen und Fakten fiillen. Wissensgraphen
enthalten somit die datengetriebene Auspriagung ontologischer Modelle und stellen die opera-
tive Ebene semantischer Wissensreprisentation dar, auf der Abfragen, Inferenzmechanismen
und analytische Auswertungen durchgefiihrt werden konnen (Lanquillon und Schacht, 2023).
Der Begriff knowledge graph wurde insbesondere durch Google im Jahr 2012 geprigt, um
strukturierte Wissensreprasentationen zur Verbesserung von Such- und Informationsdiensten zu
beschreiben (Ehrlinger und WoB, 2016).

Wissensgraphen zeichnen sich durch eine hohe Flexibilitdt und Erweiterbarkeit aus. Sie erlauben
die Integration heterogener Datenquellen, die Abbildung komplexer, mehrstufiger Beziehungen
sowie die schrittweise Erweiterung bestehender Wissensbestidnde ohne grundlegende Struktur-
anderungen. Diese Eigenschaften machen Wissensgraphen besonders geeignet fiir datenintensive
Anwendungen, in denen Informationen aus unterschiedlichen Doménen, Formaten und Kontex-
ten zusammengefiihrt werden miissen. Entsprechend finden sie sowohl in wissenschaftlichen als
auch in kommerziellen Anwendungsfeldern Verwendung, etwa in Empfehlungssystemen, der
Finanzwirtschaft oder im Gesundheitswesen.

Im Kontext eines FAIR-orientierten Forschungsdatenmanagements iibernehmen Wissensgra-
phen eine zentrale integrative Rolle. Sie ermoglichen die semantische Verkniipfung von For-
schungsdaten, Metadaten, Provenienzinformationen und externen Referenzen in einer konsisten-
ten Struktur. Dadurch unterstiitzen sie insbesondere die Interoperabilitit und Wiederverwend-
barkeit von Daten, da Zusammenhénge explizit modelliert und maschinell auswertbar vorliegen.

Fiir die wissenschaftliche Praxis sind insbesondere offene, kollaborativ gepflegte Wissensgra-
phen von Bedeutung. Beispiele hierfiir sind Wikidata (Vrande¢i¢ und Krotzsch, 2014) und
DBpedia (Auer et al., 2007). Wikidata stellt eine frei zugingliche, gemeinschaftlich kuratierte
Wissensbasis dar und zéhlt mit {iber hundert Millionen Datenobjekten zu den weltweit grof3ten
offenen Wissensgraphen (Wikidata: Statistiken 2025). Die Plattform erlaubt eine standardisier-
te, semantisch prizise Beschreibung von Forschungsobjekten und wird auch im Rahmen der
vorliegenden Arbeit als Referenz- und Integrationsressource genutzt. So kann beispielswei-
se ein Neodym-dotierter Yttrium-Aluminium-Granat-Laser eindeutig iiber das Wikidata-Item
Q1110547 referenziert werden.

Wikidata weist eine enge konzeptionelle Nihe zu den FAIR-Prinzipien auf, auch wenn die
Plattform nicht als formell FAIR-zertifizierte Forschungsdateninfrastruktur konzipiert ist. Die
Bereitstellung offener Schnittstellen sowie maschinenlesbarer Reprisentationen in RDF und
JSON-LD unterstiitzt sowohl die Auffindbarkeit als auch die Zuginglichkeit von Informatio-
nen. Dariiber hinaus ermdglicht die konsequente Nutzung global eindeutiger Identifikatoren die
Verkniipfung mit externen Datenquellen und wissenschaftlichen Repositorien, was eine hohe
Interoperabilitéit gewihrleistet. Ontologien und kontrollierte Vokabulare konnen direkt eingebun-
den oder erweitert werden, sodass auch doménenspezifische Anforderungen abgebildet werden
konnen.
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Ein weiteres zentrales Merkmal von Wikidata ist die kollaborative Pflege der Inhalte. Forscher,
Institutionen und Projekte aus unterschiedlichen Disziplinen konnen gemeinsam an der Erstel-
lung, Korrektur und Erweiterung von Eintragen mitwirken. Dieses gemeinschaftliche Vorgehen
fiihrt zu einer kontinuierlichen Verbesserung der Datenqualitidt und unterstiitzt den langfristigen
Erhalt sowie die Weiterentwicklung wissenschaftlicher Wissensbestdnde.

Zusammenfassend fungieren Wissensgraphen als integrative Plattform fiir die Zusammenfiih-
rung, Verkniipfung und Nachnutzung semantisch strukturierter Informationen. Sie bilden die
operative Umsetzung ontologiebasierter Wissensrepriasentation und stellen damit einen zentralen
Baustein fiir eine vernetzte, transparente und FAIR-konforme wissenschaftliche Dateninfrastruk-
tur dar.
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2.3 Wissenschaftliche Einordnung und verwandte Arbeiten

Spitestens seit der Formulierung der FAIR-Prinzipien sowie der Etablierung zentraler Insti-
tutionen wie der NFDI und der Research Data Alliance (RDA) (Berman und Crosas, 2020)
hat sich Forschungsdatenmanagement von einer unterstiitzenden Zusatzaufgabe zu einem in-
tegralen Bestandteil guter wissenschaftlicher Praxis entwickelt. Wéhrend auf konzeptioneller
Ebene weitgehender Konsens iiber die Bedeutung von Auffindbarkeit, Interoperabilitdt und
Wiederverwendbarkeit besteht, zeigen sich in der praktischen Umsetzung — insbesondere in den
Ingenieurwissenschaften — weiterhin erhebliche Defizite.

Fiir die Einordnung der vorliegenden Arbeit werden im Folgenden ausgewihlte Metadatenkon-
zepte und Forschungsdatenmanagementlosungen betrachtet. Ziel ist dabei nicht eine vollstéindige
Bestandsaufnahme, sondern eine Analyse bestehender Ansitze im Hinblick auf ihre Eignung
zur technisch belastbaren und praktikablen Umsetzung der FAIR-Prinzipien fiir komplexe in-
genieurwissenschaftliche Forschungsdaten. Auf dieser Grundlage wird der spezifische Beitrag
dieser Arbeit klar abgegrenzt.

2.3.1 Ausgewahlte Metadatenkonzepte fur die
Ingenieurwissenschaften

Forschungsdatenmanagement wird in den Ingenieurwissenschaften bislang mit stark variieren-
dem Reifegrad praktiziert. Die eingesetzten Methoden und Werkzeuge unterscheiden sich erheb-
lich, was sowohl auf die begrenzte Standardisierbarkeit doménenspezifischer Datenstrukturen
als auch auf die heterogenen experimentellen und numerischen Arbeitsweisen zuriickzufiihren
ist (Horsch, Morgado et al., 2021). Entsprechend hidngt die Wahl und Durchsetzung von Meta-
datenstandards eng mit dem Grad der Vernetzung innerhalb der jeweiligen Fachgemeinschaften
zusammen.

Dominenspezifische Metadatenmodelle stellen dabei eine notwendige, jedoch keine hinreichen-
de Bedingung fiir FAIR-konformes Forschungsdatenmanagement dar. Zwar ermoglichen sie eine
strukturierte Beschreibung von Daten und Prozessen, bleiben jedoch hiufig auf eine bestimmte
Abstraktionsebene oder einen begrenzten Anwendungskontext beschrinkt. Im Folgenden wer-
den exemplarisch Konzepte vorgestellt, die fiir numerische und experimentelle Anwendungen
relevant sind und im Verlauf dieser Arbeit gezielt aufgegriffen oder erweitert werden.

Grundlegend ist festzuhalten, dass eine belastbare Umsetzung der FAIR-Prinzipien zunehmend
auf semantischen Technologien beruht. Diese ermdglichen eine eindeutige, menschen- und ma-
schineninterpretierbare Zuordnung von Bedeutungen und gehen damit iiber rein syntaktische
Metadatenbeschreibungen hinaus (Horsch, Morgado et al., 2021). Viele etablierte Standards
sind historisch auf menschliche Lesbarkeit ausgerichtet und nur eingeschrénkt fiir automati-
sierte Verarbeitung, Validierung und Verkniipfung geeignet. Technologien wie XML-Schemata
oder RDF aus dem Semantic-Web-Stack schlieBen diese Liicke teilweise, adressieren jedoch
unterschiedliche Ebenen der Metadatenmodellierung mit jeweils spezifischen Stdrken und Ein-
schrinkungen.
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EngMeta Das Metadatenmodell Engineering Metadata (EngMeta) wurde im Rahmen des
DIPL-Projekts entwickelt und richtet sich insbesondere an numerische Simulationen in den
Ingenieurwissenschaften (Schembera und Iglezakis, 2020; Schembera, Selent et al., 2019; Selent
et al., 2019). Als XML-basiertes Schema stellt EngMeta ein etabliertes, formal strukturiertes
Metadatenformat dar, das sowohl menschliche als auch maschinelle Lesbarkeit gewihrleistet.
Ziel ist die systematische Dokumentation grofer Simulationsdatensitze entlang der Phasen
preparation, production und evaluation.

Ein wesentlicher Schwerpunkt von EngMeta liegt auf der Beschreibung von Provenienz und
Kontextinformationen, etwa zu Autoren, Projekten oder eingesetzten Rechenressourcen. Damit
adressiert EngMeta zentrale FAIR-Aspekte wie Nachvollziehbarkeit und Wiederverwendbar-
keit. Zugleich zeigt sich jedoch, dass der Ansatz primér auf eine strukturierte Beschreibung
abgeschlossener Datensétze ausgerichtet ist. Die semantische Verkniipfung einzelner Metadaten
iiber Projekt- oder Systemgrenzen hinweg sowie deren formale Validierung sind nicht integraler
Bestandteil des Modells.

Wie von Horsch, Morgado et al. (2021) hervorgehoben, ist EngMeta weniger als statischer
Standard denn als Form ,,wissenschaftlicher Kommunikation* zu verstehen. Diese Einordnung
unterstreicht den konzeptionellen Wert des Ansatzes, verweist jedoch zugleich auf dessen be-
grenzte Eignung als technische Grundlage fiir ein durchgiingig maschineninterpretierbares und
interoperables Forschungsdatenmanagement.

Metadatad4lng Mit Metadata4lng wurde im Kontext der NFDI4Ing eine semantisch fun-
dierte, domineniibergreifende RDF-basierte Ontologie entwickelt, die iiber rein syntaktische
Metadatenbeschreibungen hinausgeht. Sie stellt eine semantische Weiterentwicklung des vorge-
lagerten XML-Schemas EngMeta dar und zielt auf die formale Reprisentation wissenschaftlicher
Aktivitéten, ihrer Ergebnisse sowie der zugrunde liegenden Provenienz von Daten, Materialien
und Werkzeugen ab (Arndt et al., 2023; Iglezakis et al., 2023).

Metadata4Ing ist von Beginn an als RDF-basierte Ontologie konzipiert und damit explizit
auf Interoperabilitit, Erweiterbarkeit und maschinelle Verarbeitung ausgelegt. Sie nutzt und
erweitert etablierte Ontologien wie PROV (fiir Aktivititen und Provenienz) und DCAT (fiir
Datensitze) und schafft damit eine semantische Briicke zwischen doméneniibergreifenden Stan-
dards und ingenieurwissenschaftlichen Anforderungen. Zentrale Konzepte wie der generalisierte
Prozessschritt (m4i: ProcessingStep) ermoglichen die semantische Verkniipfung von Methoden,
Werkzeugen, Akteuren und quantitativen Groflen iiber unterschiedliche Anwendungskontexte
hinweg.

Metadatad4Ing ist bewusst nicht an eine spezifische Fachdoméne gebunden, sondern verfolgt
einen abstrakten, generischen Ansatz mit modularem Aufbau. Dies sichert eine breite Wieder-
verwendbarkeit und ermoglicht es, doménenspezifische Spezialisierungen durch Subontologien
zu schaffen, etwa fiir Workflows in High-Performance-Computing-Umgebungen. Durch die-
se Eigenschaften stellt Metadata4Ing ein zentrales Referenzmodell fiir semantisch orientiertes
Forschungsdatenmanagement in den Ingenieurwissenschaften dar.

Die konzeptionelle Stirke von Metadata4Ing geht jedoch mit einer bewusst hohen Abstrak-
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tionsebene einher. Die Ontologie definiert einen semantischen Rahmen fiir wissenschaftliche
Prozesse und Ergebnisse, trifft jedoch noch keine verbindlichen Aussagen zur technischen Inte-
gration in konkrete Datenformate, zur strukturellen Kopplung mit Priméirdaten oder zur formalen
Validierung von Metadaten. Erste praktische Implementierungsleitfiden und SHACL-basierte
Validierungsprofile entstehen derzeit durch Community-Projekte, sodass sich die Briicke zwi-
schen ontologischem Modell und operativer Praxis kontinuierlich verschirft. Es bleibt zu diesem
Zeitpunkt jedoch noch offen, wie sich die abstrakten Konzepte der Ontologie in konkrete, au-
tomatisierbare Forschungsdatenmanagementprozesse liberfiihren lassen, etwa im Umgang mit
komplexen und hierarchisch strukturierten Primérdaten.

prov:Activity prov:qualifiedAttribution ——— prov:Attribution

obo:startsWith* . I \ .
obo:precedes* | T |— * prov:agent  prov:hadRole
1 ‘ \

obo:partOf* [ m4i:ProcessingStep | obo:endsWith*

m4i:realizeIsMethod m4i:ha!EmployedTool

prov:Agent dcat:Role

pims: Variable

m4i:Method m4i:Tool Ir

I
|—m4i:hasParameter ——5| m4i:Numerical Variable

I
. L .
m4i:hasUnit m4i:hasKindOfQuantity

*Die Bezeichnungen in dieser Grafik
weichen zur besseren Lesbarkeit von
den offiziellen OBO-IRIs ab

qudt:QuantityKind qudt:Unit

Abbildung 2.5: Schematische Darstellung ausgewihlter Kernbausteine der Ontolo-
gie Metadata4lng. Im Zentrum steht der generalisierte Prozessschritt
(m4i:ProcessingStep), der als semantischer Ankerpunkt zur Verkniip-
fung von Werkzeugen, Methoden, beteiligten Akteuren und Kenngréen
dient. Klassen aus etablierten Ontologien wie PROV und DCAT sind
weil} hinterlegt, wihrend ontologiespezifische Konzepte grau gekenn-
zeichnet sind. Die Visualisierung orientiert sich an Arndt et al. (2023).

Abbildung 2.5 zeigt einen Ausschnitt der zentralen Konzepte von Metadata4Ing sowie deren Re-
lationen zu anderen etablierten Ontologien. Im Mittelpunkt steht der generalisierte Prozessschritt
mdi:ProcessingStep, der wissenschaftliche Abldufe beschreibt und sowohl eingesetzte Werkzeu-
ge (z. B. Hardware oder Software) als auch angewandte Methoden referenziert. Dariiber hinaus
erlaubt die Ontologie die Verkniipfung von Prozessen mit beteiligten Akteuren (z.B. Perso-
nen iiber foaf:Person oder Organisationen) und integriert zugleich quantitative Groflen. Diese
werden exemplarisch durch die Klasse m4i:NumericalVariable reprisentiert, die numerische
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Variablen mit Methoden und Werkzeugen in Beziehung setzt. Erginzend unterscheidet Meta-
data4Ing weitere Klassen zur Abbildung textueller Eigenschaften oder kategorialer Merkmale
und wird kontinuierlich um dominenspezifische Module erweitert, etwa zur Beschreibung von
Workflows und Berechnungsprozessen.

CodeMeta Software ist heute nicht mehr nur ein Hilfsmittel zur Datenverarbeitung, son-
dern stellt hdufig selbst ein zentrales wissenschaftliches Ergebnis dar. Mit CodeMeta steht ein
standardisiertes Metadatenmodell zur Verfiigung, das die strukturierte Beschreibung, Referen-
zierung und Zitierbarkeit wissenschaftlicher Software ermoglicht (Jones et al., 2023). CodeMeta
definiert hierfiir ein kontrolliertes Vokabular, das insbesondere Angaben zu Funktionalitit, Ver-
sionierung, Lizenzierung, Autorenschaft und Abhéingigkeiten umfasst.

Ein zentrales Merkmal von CodeMeta ist die enge Anlehnung an etablierte Metadatenstandards
und -6kosysteme wie Dublin Core, DataCite und Schema.org. Dadurch lédsst sich Software
nahtlos in bestehende Publikations- und Repositorieninfrastrukturen integrieren und als eigen-
standige, persistent referenzierbare Ressource behandeln. Insbesondere die Serialisierung in
JSON-LD unterstiitzt eine maschinenlesbare Reprisentation und erleichtert die automatisierte
Verarbeitung sowie die Verkniipfung mit anderen Forschungsobjekten.

Durch die Moglichkeit, Software explizit mit Datensidtzen, Publikationen oder Projekten zu
verkniipfen, leistet CodeMeta einen wichtigen Beitrag zur Umsetzung der FAIR-Prinzipien, ins-
besondere im Hinblick auf Auffindbarkeit und Nachnutzbarkeit wissenschaftlicher Software. Zu-
gleich bleibt der Anwendungsbereich von CodeMeta bewusst auf Softwareartefakte beschrankt.
Aspekte der internen Strukturierung von Forschungsdaten, deren semantische Annotation oder
die Beschreibung komplexer experimenteller und numerischer Prozesse sind nicht Gegenstand
des Modells.

CodeMeta ist daher als spezialisierter Baustein innerhalb eines umfassenderen Forschungsda-
tenmanagementkonzepts zu verstehen, der die Rolle von Software als zitierbare und vernetzbare
Ressource adressiert, jedoch keine Aussagen zur Organisation, Semantisierung oder Validierung
der erzeugten Forschungsdaten selbst trifft.

Ein JSON-LD-Beispiel eines im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Softwareprodukts ist in
Listing A.10 dargestellt.

DCAT Das Data Catalog Vocabulary (DCAT) ist ein vom W3C standardisiertes Vokabular
zur Beschreibung, zum Austausch und zur Interoperabilitit von Datensétzen in offenen Daten-
katalogen. Ziel von DCAT ist es, die Auffindbarkeit und den Zugang zu Daten zu verbessern,
indem Datensitze sowie deren Bereitstellungen strukturiert und maschinenlesbar in einem RDF-
basierten Modell beschrieben werden.

DCAT definiert hierzu zentrale Konzepte wie Catalog, Dataset und Distribution. Ein Katalog
beschreibt eine Sammlung von Datensétzen, wie sie beispielsweise in Repositorien wie Zenodo,
Figshare oder dem European Data Portal angeboten werden. Ein Datensatz représentiert eine
logisch zusammengehorige Datenmenge, wihrend die zugehorige Distribution die konkrete
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technische Bereitstellung beschreibt. Diese umfasst unter anderem Angaben zur Zugriffsadresse,
zum Datenformat sowie zum Medientyp. Ergidnzend lassen sich tiber Ontologien wie PROV-O
Beziehungen zu Akteuren, Organisationen oder Prozessen modellieren und bei Bedarf erweitern.

Abbildung 2.6 zeigt einen Ausschnitt der zentralen Klassen der DCAT-Ontologie sowie deren
grundlegende Beziehungen. Die Darstellung verdeutlicht den Fokus von DCAT auf die Beschrei-
bung von Datensitzen auf Katalog- und Zugriffsebene, unabhingig von der internen Struktur
oder dem inhaltlichen Aufbau der zugrunde liegenden Daten.

dcat:Resource

A

prov:qualifiedAttribution ———p{ prov:Attribution

Idcat:catalog P rov:jent dcat:hadRole

[ |
dcat:DataService| [ dcat:Dataset dcat:Catalog

—— prov:Agent dcat:Role

I—dcat:servesDatasetj | prov:wasGeneratedBy
dcat:distribution

dcat:Distribution| | prov: Activity

Abbildung 2.6: Auswahl zentraler Klassen der DCAT-Ontologie (grau hinterlegt). In
Kombination mit Ontologien wie PROV-O lassen sich Datensétze, deren
Bereitstellungen (dcat: Distribution) sowie beteiligte Agenten (Personen
oder Organisationen) beschreiben.

Aufgrund seiner breiten Akzeptanz in etablierten Repositorien und Dateninfrastrukturen nimmt
DCAT eine zentrale Rolle im aktuellen Okosystem des Forschungsdatenmanagements ein. Ins-
besondere fungiert das Vokabular als verbindende Beschreibungsebene zwischen datenprodu-
zierenden Anwendungen, Repositorien und nachnutzenden Diensten. Damit bildet DCAT einen
faktischen Referenzstandard fiir die Verdftfentlichung, Auffindbarkeit und den standardisierten
Zugang zu Forschungsdaten in offenen Infrastrukturen.

Zugleich ist DCAT bewusst auf die Katalogisierung und Bereitstellung von Datensitzen be-
schriankt. Aussagen zur internen Strukturierung komplexer Forschungsdaten, zu deren seman-
tischer Annotation oder zur formalen Validierung von Metadaten sind nicht Bestandteil des
Modells. DCAT ist daher als infrastrukturelles Bindeglied im Forschungsdatenmanagement zu
verstehen, nicht jedoch als umfassendes Metadatenmodell fiir die inhaltliche Beschreibung oder
semantische Durchdringung wissenschaftlicher Daten.

Semantic Sensor Network Ontology Die Semantic Sensor Network Ontology (SSN)
ist ebenfalls ein vom W3C standardisiertes Ontologiemodell. Es dient zur formalen Beschrei-
bung von Sensoren, Beobachtungen sowie deren Kontext. SSN wurde entwickelt, um das zentrale
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Problem der semantischen Interoperabilitit in heterogenen Sensorsystemen zu adressieren und
die strukturierte Integration von Messdaten in verteilten Anwendungen zu ermoglichen. Typi-
sche Anwendungsfelder sind das Internet der Dinge (IoT), die Umweltuntersuchungen sowie
wissenschaftliche Experimente.

Urspriinglich wurde die SSN-Ontologie im Jahr 2011 im Rahmen eines W3C-Incubator-Projekts
vorgestellt. Eine erste umfassende Beschreibung findet sich in der Arbeit von COMPTON201225,
die das grundlegende Ontologiemodell und dessen Einsatzmoglichkeiten darstellt. Im Zuge
der spiteren Standardisierung wurde die Ontologie grundlegend iberarbeitet und als W3C
Recommendation verdffentlicht. Die aktuelle Version folgt einem modularen Aufbau und umfasst
zwei eng miteinander verbundene Teile: die SSN-Ontologie im engeren Sinne sowie die SOSA-
Ontologie (Sensor, Observation, Sample, and Actuator), die gemeinsam im W3C-Standard
dokumentiert sind (vgl. (Haller et al., 2017)).

Die SOSA-Ontologie bildet dabei ein leichtgewichtiges Kernmodell, das zentrale Konzepte
wie Sensor, Beobachtung, beobachtete Eigenschaft und betrachtetes Objekt bereitstellt. Sie ist
doménenneutral gehalten und ermdglicht eine einfache, breit einsetzbare Beschreibung von
Messvorgingen. Die SSN-Ontologie erweitert dieses Kernmodell um zusétzliche semantische
Schichten, die insbesondere fiir die Beschreibung von Sensorsystemen, deren Fahigkeiten, Ein-
satzbedingungen und Messkontext relevant sind.

Ein wesentlicher Bestandteil dieser Erweiterungen ist das sogenannte SSN-System-Modul. Die-
ses Modul stellt spezialisierte Klassen zur Beschreibung von Systemeigenschaften bereit, dar-
unter Messbereiche, Genauigkeitsangaben, Auflosungen oder Reaktionszeiten. Damit erlaubt
SSN-System eine formale, maschinenlesbare Abbildung von technischen Spezifikationen, wie
sie typischerweise in Datenblittern oder Herstellerangaben zu finden sind. Im Gegensatz zur
urspriinglichen, monolithischen SSN-Inkubator-Ontologie sind diese Aspekte in der aktuellen
Version klar modularisiert und kdnnen gezielt ergiinzt werden.

Durch die Kombination von SOSA, SSN und dem SSN-System-Modul entsteht ein flexibles On-
tologiemodell, das sowohl einfache Messbeschreibungen als auch detaillierte Dokumentationen
von Sensorsystemen unterstiitzt. Sensoren konnen dabei mit ihren Leistungsmerkmalen, etwa
Messgenauigkeit oder Messbereich, unter definierten Bedingungen beschrieben und eindeutig
mit Beobachtungen verkniipft werden. Dies ermdglicht eine objektive und nachvollziehbare
Dokumentation experimenteller Aufbauten sowie eine spitere automatisierte Auswertung der
erhobenen Messdaten.

In dieser Arbeit wird die Semantic Sensor Network Ontology (SSN) verwendet, um experimen-
telle Beschreibungen formal abzubilden. Abbildung 2.7 zeigt die fiir diese Arbeit relevanten
Kernkomponenten der Ontologie sowie deren Beziehungen zueinander in einer vereinfachten
Darstellung.

CF Convention Die Climate and Forecast (CF) Convention ist ein Standard, der speziell fiir
die Klimaforschung entwickelt wurde. Ziel ist die einheitliche Nutzung von Metadaten durch die
Bereitstellung eines zentralen, kontrollierten Vokabulars. Auf diese Weise soll ein nachhaltiger
Austausch sowie eine effiziente Verarbeitung von Klimadaten ermoglicht werden (Hassell et al.,
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Abbildung 2.7: Zentrale und fiir die Arbeit relevante Komponenten der Semantic Sensor
Network Ontology zur Beschreibung von Beobachtungen und Sensoren
sowie deren Integration in einen Messaufbau. Die Boxen grenzen die
Module der Ontologie von einander ab.

2017). Der Standard wurde 2003 eingefiihrt und definiert eine konsistente Struktur fiir Metadaten
in netCDF4 (Network Common Data Form)-Dateien, die insbesondere in der Klimaforschung,
Meteorologie und Ozeanografie breite Anwendung finden.

Die vorliegende Arbeit greift dieses Konzept auf. Fiir weiterfilhrende Details sei an dieser
Stelle auf die grundlegenden Ausfiihrungen von Hassell et al. (2017), die offizielle Online-
Dokumentation (M. Harris, 2025a) sowie auf Unterabschnitt 4.6.1 verwiesen.

Im Vergleich zu dominentibergreifenden Ansitzen wie Metadata4Ing oder EngMeta, die eine
breite Abdeckung ingenieurwissenschaftlicher Anwendungen anstreben, ist die CF Convention
stark auf den Bereich der Klimaforschung zugeschnitten. Wahrend Metadata4Ing auf der Basis
semantischer Technologien eine flexible Wiederverwendung und Interoperabilitét iiber Dis-
ziplingrenzen hinweg ermdglicht und EngMeta insbesondere numerische Simulationen in den
Ingenieurwissenschaften adressiert, verfolgt die CF Convention einen klar doméinenspezifischen
Fokus. Ihr vorrangiges Ziel ist die Vereinheitlichung der Metadatenbeschreibung innerhalb eines
definierten Anwendungsfeldes (Klimaforschung, Meteorologie, Ozeanografie).

Die CF Conventions sind damit weniger als universell einsetzbarer Metadatenstandard zu ver-
stehen, sondern vielmehr als etablierte und hoch spezialisierte Community-Losung. Aufgrund
ihrer engen Verzahnung mit dem weit verbreiteten netCDF4-Format besitzen sie jedoch auch
iber ihr urspriingliches Anwendungsfeld hinaus Relevanz, etwa in benachbarten Disziplinen
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wie der Stromungsmechanik, in denen dhnliche Datenstrukturen und Anforderungen an Meta-
daten auftreten. Vor diesem Hintergrund greift die vorliegende Arbeit die CF Conventions als
Referenzstandard auf und untersucht deren Ubertragbarkeit sowie mogliche Erweiterungen fiir
das Forschungsdatenmanagement in der Stromungsmechanik.

Die Betrachtung der verschiedenen Metadatenmodelle und Ontologien zeigt, dass ein nachhalti-
ges Forschungsdatenmanagement fiir datenintensive ingenieurwissenschaftliche Anwendungen
nicht durch die isolierte Anwendung einzelner Standards erreicht werden kann. Erforderlich ist
vielmehr ein integrierter Ansatz, der bestehende Konzepte gezielt kombiniert, deren jeweilige
Stirken nutzt und die identifizierten Liicken zwischen Datenstruktur, semantischer Beschreibung
und infrastruktureller Einbettung systematisch adressiert.

2.3.2 Verwandte Forschungsdatenmanagementlosungen

In diesem Abschnitt werden ausgewdihlte Forschungsdatenmanagementlosungen betrachtet, die
entweder explizit durch die FAIR-Prinzipien motiviert sind oder das Dateiformat HDFS als
zentrale Grundlage verwenden. Ziel ist es, diese Ansitze im Kontext der zuvor diskutierten Me-
tadatenkonzepte einzuordnen und deren Stirken sowie Grenzen im Hinblick auf datenintensive
ingenieurwissenschaftliche Anwendungen herauszuarbeiten.

FAIR-konforme Forschungsdatenplattformen

Die breite Einsetzbarkeit des hierarchischen Dateiformats HDFS5 spiegelt sich in einer Vielzahl
von Forschungsdatenmanagementlosungen wider, insbesondere in den Natur- und Material-
wissenschaften, in denen groe Mengen komplex strukturierter Daten entstehen. Viele dieser
Plattformen sind explizit an den FAIR-Prinzipien ausgerichtet und kombinieren leistungsfi-
hige Datenformate mit Metadaten- und Infrastrukturkonzepten zur langfristigen Nachnutzung
wissenschaftlicher Daten.

Eine prominente Losung stellt die am Karlsruher Institut fiir Technologie entwickelte Platt-
form Kadi4Mat dar, die ein modulares und erweiterbares Forschungsdatenmanagement fiir die
Materialwissenschaften bereitstellt (Brandt et al., 2021). Kadi4Mat ermoglicht die strukturier-
te Erfassung, Verwaltung und Wiederverwendung heterogener Forschungsdaten durch HDF5-
basierte Datenformate und strukturierte Metadatenerfassung. Die Plattform weist jedem Daten-
satz persistente Identifikatoren (DOI) zu und versioniert Datenobjekte, um Nachvollziehbarkeit
wissenschaftlicher Ergebnisse und langfristige Referenzierbarkeit zu gewihrleisten. Durch die
Kombination von Datenmanagement, Metadatenstandards und strukturierten Workflows tragt
Kadi4Mat zur maschinellen Auswertbarkeit und Interoperabilitit von Forschungsdaten bei.

Ein weiteres Beispiel ist das DFG-geforderte Konsortium FAIRmat (FAIR Data Infrastructure for
Condensed-Matter Physics and the Chemical Physics of Solids), das eine fachspezifische, FAIR-
konforme Dateninfrastruktur fiir die Materialwissenschaften entwickelt (Junkes et al., 2022).
Zentrale technische Grundlage bildet die Plattform NOMAD (Novel Materials Discovery), ein
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offenes Okosystem zur Speicherung, Annotation und Analyse experimenteller und theoretischer
Daten aus der Materialforschung. Zur effizienten Organisation, Verarbeitung und langfristigen
Archivierung der entstehenden Datensétze nutzt NOMAD das hierarchische Dateiformat HDFS.

NOMAD stellt standardisierte Metadatenmodelle und Schnittstellen zu etablierten Metadata-
katalogen sowie Werkzeuge zur Visualisierung, datengetriebenen Analyse und zur Integration
elektronischer Laborbiicher bereit (Ghiringhelli et al., 2017). Die Plattform folgt einem foderier-
ten Infrastrukturansatz mit lokalen Datenservern und einem zentralen Metadatenportal. FAIR-
mat demonstriert damit exemplarisch, wie doménenspezifische Forschungsdatenplattformen in
tibergeordnete nationale und internationale Datenlandschaften eingebettet werden kdnnen.

Uber konkrete Plattformimplementierungen hinaus betonen auch Aggour et al. (2024) die zen-
trale Bedeutung der FAIR-Prinzipien fiir ein nachhaltiges Forschungsdatenmanagement in den
Materialwissenschaften. Sie beschreiben eine integrierte Infrastruktur aus verteilter Datenspei-
cherung, semantischen Annotations- und Zugriffsebenen sowie nachgelagerten Analysediensten,
in der Wissensgraphen als verbindendes Element zur Verbesserung von Auffindbarkeit, Zu-
giinglichkeit und Wiederverwendbarkeit fungieren. Ahnliche disziplinspezifische Umsetzungen
FAIR-konformer Dateninfrastrukturen entstehen auch in anderen Fachgebieten: im Biomedizin-
bereich (Liao et al., 2024), in Geowissenschaften (Kinkade und Shepherd, 2022) und in der
Umweltforschung (Queralt-Rosinach et al., 2022).

Im Vergleich zu diesen etablierten Losungen in angrenzenden Disziplinen steht die Entwicklung
FAIR-konformer Dateninfrastrukturen in der Stromungsmechanik noch am Anfang. Insbesonde-
re sind bislang keine Losungen etabliert, die in vergleichbarer Weise strukturierte Primérdaten,
semantisch eindeutige Metadaten und eine FAIR-orientierte Infrastruktur konsistent integrieren.

HDF5-basierte Abfragesysteme und Erweiterungen

Neben den zuvor betrachteten plattformorientierten Forschungsdatenmanagementldsungen, die
typischerweise von spezialisierten Konsortien mit breiter Nutzerbasis getragen werden, adres-
sieren zahlreiche Arbeiten das Forschungsdatenmanagement auf einer deutlich niedrigeren Ab-
straktionsebene. Im Fokus stehen dabei direkte Erweiterungen des Dateiformats HDF5, um
steigenden Anforderungen an Effizienz, Skalierbarkeit und flexible Datenabfrage gerecht zu
werden. Grundsitzlich lassen sich zwei zentrale Entwicklungsrichtungen unterscheiden: zum
einen die Optimierung der internen Dateiorganisation und Zugriffsmuster, zum anderen die
Entwicklung spezialisierter Abfragesysteme fiir groe und komplex strukturierte Datensétze.

Ein Beispiel fiir letztere Kategorie stellt HDF5-QL dar, eine Erweiterung, die relationale Abfra-
gekonzepte auf HDF5-Daten iibertridgt und eine deklarative Abfragesprache einfiihrt (HDFgql -
The easy way to manage HDF5 data 2024). Dadurch werden selektive Zugriffe auf Teilmengen
grofler Dateien ermoglicht, ohne diese vollstindig in den Arbeitsspeicher laden zu miissen.
Ahnlich adressiert HDF5 Fast Query die performante Selektion in multidimensionalen Daten-
sdtzen durch den Einsatz bitmap-basierter Indexstrukturen, die schnelle Filterungen relevanter
Datenbereiche erlauben (Gosink et al., 2006). Diese Ansétze verbessern insbesondere die tech-
nische Zuginglichkeit und Effizienz der Datenverarbeitung, treffen jedoch keine Aussagen zur
semantischen Beschreibung der Daten oder zu deren doméneniibergreifender Interoperabilitit.
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Auch im Bereich des Datenaustauschs existieren HDF5-basierte Konzepte. Das von De Car-
lo et al. (2014) vorgestellte Data Exchange Model zielt darauf ab, die Speicherung und den
Austausch wissenschaftlicher Daten durch eine standardisierte, aber flexible Struktur zu ver-
einfachen. Der Schwerpunkt liegt dabei auf technischer Konsistenz, Nachvollziehbarkeit und
Wiederverwendbarkeit von Analyse- und Austauschprozessen, etwa in Synchrotron-Techniken
wie der Tomografie oder Fluoreszenzspektroskopie. Eine explizite semantische Représentation
der Daten oder eine formale Kopplung an doméneniibergreifende Metadatenmodelle ist jedoch
nicht Bestandteil dieses Ansatzes.

Einen stirker doménenspezifischen Beitrag fiir numerische Simulationen und experimentelle
Studien in der Stromungsmechanik und Thermodynamik liefern Selent et al. (2019) mit der
Entwicklung des Metadatenschemas EngMeta. Ziel von EngMeta ist die strukturierte Erfassung
technischer, prozessualer und kontextbezogener Informationen, etwa zu Simulationsparametern,
numerischen Verfahren, Materialien oder Messumgebungen. Damit adressiert der Ansatz insbe-
sondere Aspekte der Nachvollziehbarkeit und Wiederverwendbarkeit datenintensiver CFD- und
Thermodynamikdaten. Die praktische Umsetzung erfolgt durch die Integration von EngMeta
in das Repositoriumssystem Dataverse, wofiir spezifische Metadatenblocke konfiguriert wur-
den. EngMeta stellt damit ein leistungsfahiges, FAIR-orientiertes Metadatenmodell dar, bleibt
jedoch auf die Metadatenebene beschrinkt und ist nicht direkt mit der internen Struktur oder
Organisation der zugrunde liegenden HDF5-Daten gekoppelt.

Eine konkrete Losung fiir die Stromungsmechanik wird von Preuf3 und Pelz (2018) vorgestellt.
Die Autoren entwickeln ein modulares, objektorientiertes Datenmodell zur strukturierten Spei-
cherung und Verarbeitung von Messdaten und zugehorigen Metadaten in Ventilatorpriifstanden,
wobei HDFS als zentrales Speichersystem eingesetzt wird. Ziel ist die Erzeugung selbstbeschrei-
bender Datenpakete, die samtliche Informationen zur Versuchsdurchfiihrung, Instrumentierung
und Kalibrierung enthalten. Die vorgeschlagene Softwarearchitektur erlaubt eine datengetrie-
bene Verarbeitung, bei der Konfigurationsinformationen direkt aus den Daten extrahiert und
automatisiert weiterverarbeitet werden. Trotz der hohen Praxisnidhe und Konsistenz bleibt der
Ansatz stark auf den jeweiligen Anwendungskontext zugeschnitten und adressiert keine do-
méineniibergreifende Interoperabilitit oder FAIR-konforme Nachnutzung iiber Projektgrenzen
hinweg.

Zusammenfassend zeigen die betrachteten HDF5-basierten Abfragesysteme und Erweiterungen,
dass auf daten- und formatnaher Ebene leistungsfahige Losungen fiir effiziente Speicherung, Ab-
frage und projektinterne Wiederverwendung existieren. Die Integration semantisch eindeutiger
Metadaten, die formale Validierung von Beschreibungen sowie die konsistente Einbettung in
FAIR-orientierte Infrastrukturen werden jedoch entweder nicht adressiert oder nur in isolierten
Teilaspekten beriicksichtigt.

2.3.3 Datenbanken in der Stromungsmechanik

Die experimentelle und numerische Untersuchung stromungsmechanischer Systeme erfordert
den Zugriff auf verldssliche Referenzdaten, insbesondere fiir die Validierung numerischer Si-
mulationsmethoden. Vor diesem Hintergrund wird im Folgenden ein Uberblick iiber bestehende
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Datenbankkonzepte und Publikationsmodelle gegeben, die fiir das Forschungsdatenmanagement
in der Stromungsmechanik und angrenzenden Disziplinen relevant sind.

Grundsitzlich lassen sich vier etablierte Ansitze zur Veroffentlichung wissenschaftlicher For-
schungsdaten unterscheiden: die Bereitstellung begleitend zu wissenschaftlichen Publikationen,
die Ablage in institutionellen Repositorien, die Nutzung disziplinirer Fachdatenbanken sowie die
Veroffentlichung tiber allgemeine, diszipliniibergreifende Repositorien. Diese Ansétze spannen
ein Spektrum von stark spezialisierten bis hin zu breit zuginglichen Losungen auf, die jeweils
unterschiedliche Anforderungen an Auffindbarkeit, Zugédnglichkeit, Standardisierung und fachli-
che Tiefe erfiillen. Die Wahl des Publikationswegs wird dabei nicht nur durch wissenschaftliche
Zielsetzungen bestimmt, sondern auch durch technische Rahmenbedingungen, institutionelle
Unterstiitzung und verfiigbare Expertise.

Die Veroffentlichung von Forschungsdaten in direkter Verbindung zu wissenschaftlichen Arti-
keln ist weit verbreitet und wird zunehmend von Fachzeitschriften gefordert. Der wesentliche
Vorteil dieses Ansatzes liegt in der engen Kopplung von Publikation und Datensatz sowie in
der moglichen Qualitédtssicherung durch den Peer-Review-Prozess. Gleichzeitig sind solche Da-
tensitze hdufig in Umfang, Struktur und Metadatenbeschreibung stark eingeschrinkt und nicht
immer fiir eine langfristige Archivierung oder systematische Nachnutzung ausgelegt.

Institutionelle Repositorien, etwa DaRUS (Universitit Stuttgart) oder KITopen (Karlsruher In-
stitut fiir Technologie), bieten eine niederschwellige Moglichkeit zur Veroffentlichung von For-
schungsdaten im lokalen institutionellen Kontext. Sie sind u. U. in bestehende Arbeitsablaufe
integriert, weisen jedoch Unterschiede hinsichtlich Standardisierung, Interoperabilitit und liber-
regionaler Sichtbarkeit auf.

Disziplinire Repositorien und Fachdatenbanken adressieren gezielt die Anforderungen einzelner
wissenschaftlicher Communities und fordern durch standardisierte Datenformate und Metada-
tenmodelle die Nachnutzbarkeit der Daten. Fiir die Stromungsmechanik stellt die ERCOFTAC
Database ein etabliertes Beispiel dar, das seit Mitte der 1990er Jahre experimentelle und nume-
rische Referenzdatensitze fiir die Validierung von CFD-Methoden bereitstellt. Solche Daten-
banken erhohen die fachliche Vergleichbarkeit, sind jedoch hédufig auf spezifische Datentypen
beschrinkt und bieten nur begrenzte Moglichkeiten zur maschinellen Weiterverarbeitung.

Allgemeine, diszipliniibergreifende Repositorien wie Zenodo oder Figshare zeichnen sich durch
hohe Interoperabilitit, persistente Identifikatoren und eine klare Orientierung an den FAIR-
Prinzipien aus. Durch DOI-Vergabe, standardisierte Metadaten und Indexierung in Suchmaschi-
nen wird eine langfristige Auffindbarkeit und Zitierfihigkeit gewiahrleistet. Gleichzeitig sind
diese Plattformen bewusst generisch ausgelegt und bieten nur eingeschrinkte Unterstiitzung fiir
dominenspezifische Datenstrukturen oder komplexe Abfrageanforderungen.

Ein Grofteil der fiir die Validierung numerischer Stromungssimulationen relevanten Datenban-
ken wird zentral von wissenschaftlichen Einrichtungen betrieben. Neben ERCOFTAC zihlen
hierzu unter anderem die John Hopkins Turbulence Database (JHTDB) sowie institutionelle
DNS-Datenbanken, etwa die Turbulence DNS Database der TU Darmstadt*. Wihrend viele die-
ser Ressourcen klassische Download-basierte Zugriffe bereitstellen, verfolgt die JHTDB einen

“https://www.fdy.tu-darmstadt.de/fdyresearch/dns/direkte_numerische_simulation.en.jsp
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weiterentwickelten Ansatz, bei dem umfangreiche DNS-Datensitze iiber eine Programmier-
schnittstelle gezielt abgefragt werden konnen. Dies erleichtert den Umgang mit sehr groen
Datenmengen und unterstiitzt die direkte Integration in numerische Auswertungs- und Simula-
tionsworkflows.

Im Vergleich zu diesen etablierten Losungen in angrenzenden Disziplinen steht die Entwicklung
FAIR-konformer, frei zuginglicher Datenbanken fiir spezifische Anwendungen der Stromungs-
mechanik noch am Anfang. Insbesondere fehlen bislang integrierte Ansétze, die experimentelle
und numerische Referenzdaten in strukturierter Form bereitstellen und zugleich eine maschi-
nenlesbare, interoperable und langfristig nachnutzbare Beschreibung ermoglichen.

Ein wesentlicher Grund fiir die begrenzte Verfiigbarkeit FAIR-konformer, frei zugénglicher
CFD-Datenbanken liegt in den spezifischen Herausforderungen des Datenschutzes und der
Industrie-Konfidentialitit. Anders als in Disziplinen wie den Materialwissenschaften oder der
Bioinformatik, in denen umfangreiche offentliche Datenbestiinde etabliert sind, werden stro-
mungsmechanische Simulationsergebnisse in vielen Fillen als geschiftssensitiv betrachtet. Ins-
besondere in der Industrie — etwa bei der Optimierung von Turbinen, Pumpen, Fahrzeugkompo-
nenten oder Heiz-, Liiftungs- und Klimaanlagen — sind CFD-Simulationsdaten oft an proprietére
Fertigungsprozesse, Konstruktionsdetails oder Leistungscharakteristiken gekoppelt und unter-
liegen damit dem Schutz von Geschiftsgeheimnissen.

Diese Vertraulichkeitsbeschrinkungen erstrecken sich haufig auch auf wissenschaftliche Koope-
rationen zwischen akademischen Einrichtungen und Industrie. Selbst wenn in solchen Projekten
hochwertige Daten entstehen, konnen diese aufgrund von Geheimhaltungsvereinbarungen nicht
offentlich gemacht werden. Dies fiihrt zu einer systematischen Liicke in den offentlich ver-
fiigbaren Datenressourcen: Wihrend akademische CFD-Datenbanken wie ERCOFTAC oder
JHTDB wichtige Benchmarks fiir Validierungszwecke bieten, decken sie typischerweise nur
eine begrenzte Palette von Anwendungsféllen ab (meist Turbulenz, einfache Geometrien, grund-
legende Stromungsregimes). Komplexe, anwendungsnahe Szenarien mit technisch relevanten
Geometrien und Betriebsbedingungen bleiben hingegen haufig privatisiert.

Hinzu kommt, dass viele kommerzielle CFD-Plattformen und Dienstleistungen (etwa cloud-
basierte Simulationsldsungen) bewusst proprietire Datenformate und geschlossene Okosys-
teme nutzen, um ihre Geschiftsmodelle zu schiitzen. Diese Systeme bieten zwar integrierte
Datenmanagement-Funktionen, widersprechen aber grundsétzlich den FAIR-Prinzipien zur of-
fenen, maschinenlesbaren und nachnutzbaren Datenbereitstellung. Die Kombination aus wirt-
schaftlichen Schutzinteressen und technologischer Fragmentierung fiihrt damit zu einer Si-
tuation, in der qualitativ hochwertige und praxisrelevante CFD-Daten der wissenschaftlichen
Gemeinschaft vielfach nicht zur Verfiigung stehen.

Diese strukturelle Herausforderung unterstreicht die Bedeutung von Initiativen, die gezielt auf
akademischen oder unternehmerisch-akademischen Kooperationen basieren und dabei Stra-
tegien zur Datenfreigabe (etwa durch Anonymisierung, Aggregation oder Publikation nach
Ablauf von Sperrfristen) in den Forschungsprozess integrieren. Sie verdeutlicht zugleich die
Notwendigkeit, FAIR-konforme Dateninfrastrukturen in der Stromungsmechanik nicht als glo-
bale Zentrallosung zu konzipieren, sondern als modulares, dezentralisiertes Okosystem, das
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auch proprietdre und vertrauliche Datenbestinde angemessen berticksichtigt und gleichzeitig
offene, nachnutzbare Kernbestinde kontinuierlich aufbaut.



3 Anforderungen und Herausforderungen an
Datenmanagement in der Stromungsmechanik

Die Stromungsmechanik ist durch ein breites Anwendungsspektrum in zahlreichen naturwissen-
schaftlichen und technischen Disziplinen gekennzeichnet. Untersuchungen reichen von klein-
skaligen Phianomenen in der Mikrofluidik iiber Anwendungen in der Energiewirtschaft bis
hin zu groBskaligen Prozessen in Geophysik und Astrophysik. Technisch besonders relevante
Fragestellungen betreffen unter anderem die Energiewandlung, die Aerodynamik sowie Ver-
brennungsprozesse.

Die hohe Diversitit der Problemstellungen und Teildisziplinen fiihrt zu einer groBen Variabilitit
und Individualitdt sowohl bei experimentellen Priifstanden als auch bei numerischen Konfigu-
rationen. In der Regel miissen zahlreiche Parameter erfasst werden, wobei unterschiedlichste
Messtechniken und Simulationsmethoden zum Einsatz kommen. Anderungen an Randbedin-
gungen oder Forschungsfragen gehen hdufig mit Umbauten und Anpassungen einher, deren
sorgfiltige Dokumentation essenziell fiir die Nachvollziehbarkeit und Auswertung ist (Heinrichs
et al., 2021; Selent et al., 2019). Dies gilt in gleicher Weise fiir numerische Untersuchungen,
bei denen Modellannahmen, Diskretisierungen, Randbedingungen und Losungsmethoden den
Ergebnisraum maBgeblich bestimmen.

Charakteristisch fiir die Stromungsmechanik ist damit nicht allein die Groe der entstehenden
Datenmengen, sondern insbesondere deren strukturelle und semantische Heterogenitét. For-
schungsdaten umfassen neben hochdimensionalen Feldgrolen auch beschreibende Metadaten,
Modellparameter, messtechnische Konfigurationen, Softwareartefakte sowie Auswertungs- und
Validierungsschritte, die in engen inhaltlichen Abhéngigkeiten zueinander stehen. Diese viel-
fach vernetzten Beziehungen zwischen Experimenten, Simulationen, Modellen und Verfahren,
Messtechnik und Software, wie in Abbildung 3.1 schematisch dargestellt, stellen eine zentrale
Herausforderung fiir ein konsistentes Forschungsdatenmanagement dar.

Gerade an dieser Stelle zeigen sich systematische Grenzen der FAIR-Prinzipien in ihrer bisheri-
gen praktischen Umsetzung in der Stromungsmechanik. Diese werden liberwiegend auf Ebene
der Datenpublikation adressiert, nicht jedoch auf Ebene der internen Datenentstehung und -
strukturierung. Wesentliche Kontextinformationen bleiben dadurch implizit oder ausschlieBlich
in projektspezifischen Konventionen dokumentiert. Die Auffindbarkeit (Findability) ist in der
Regel auf projektinterne Strukturen beschrinkt, wihrend die Interoperabilitét (Interoperability)
unter uneinheitlichen Bezeichnungen physikalischer Grofen, fehlender semantischer Eindeu-
tigkeit und stark variierenden Datenstrukturen leidet. Besonders kritisch ist die eingeschrinkte
Wiederverwendbarkeit (Reusability), da ohne formal erfasste Abhéingigkeiten zwischen Daten,
Modellen und Verfahren, Messtechnik und Software eine reproduzierbare Nutzung durch Dritte
kaum moglich ist.

Vor diesem Hintergrund ist es nicht iiberraschend, dass sich bislang kein einheitliches, dis-
zipliniibergreifendes Konzept fiir das Datenmanagement in der Stromungsmechanik etabliert
hat. Gleichwohl besteht Potenzial, die Vielzahl experimenteller und numerischer Methoden
auf eine iiberschaubare Anzahl von Standardansitzen zuriickzufiihren. Die Identifikation von
Gemeinsamkeiten erdffnet die Moglichkeit, Synergieeffekte zwischen Fachbereichen zu nutzen
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und durch die Etablierung gemeinsamer Standards die Austauschbarkeit von Daten sowie die
Effizienz der Verarbeitung zu verbessern.

In den folgenden Kapiteln werden daher existierende Standards in der Strémungsmechanik,
deren Anforderungen sowie geeignete Dateiformate analysiert. Ziel ist es, die besonderen Her-
ausforderungen des Forschungsdatenmanagements in diesem Bereich zu systematisieren und
Ansatzpunkte fiir eine nachhaltige, FAIR-konforme Dateninfrastruktur zu identifizieren.

Experimente |g———p| Simulationen

Modelle &
Verfahren

v / \ v

Messtechnik | ge—up Software

Abbildung 3.1: Vielfiltige Abhingigkeiten und Wechselwirkungen zwischen Experi-
menten, Simulationen, Modellen und Verfahren, Messtechnik sowie
Software in der Stromungsmechanik. Aus diesen strukturellen Zusam-
menhingen und den daraus resultierenden heterogenen Daten ergeben
sich die zentralen Herausforderungen fiir das Forschungsdatenmanage-
ment.
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3.1 Standards in der Stromungsmechanik

In der Stromungsmechanik existiert bislang kein einheitlicher Standard, weder fiir Metadaten
und die Benennung von StromungsgroBen noch fiir Dateiformate. Wahrend in der numerischen
Stromungsmechanik proprietire Datenstrukturen dominieren, werden in der experimentellen
Forschung iiberwiegend textbasierte Formate genutzt.

Der Bedarf nach einheitlichen Standards fiir numerische Stromungssimulationen ist seit lan-
gem bekannt, insbesondere aufgrund der weit verbreiteten Nutzung geschlossener Formate.
Bereits in den 1990er-Jahren wurde daher das CFD General Notation System (CGNS) ent-
wickelt, eine standardisierte Datenstruktur und Softwarebibliothek, die aus einer Kooperation
zwischen der NASA, der Luftfahrtindustrie und Softwarefirmen hervorging (Legensky et al.,
2002). CGNS ermoglicht den Austausch von Simulationsdaten zwischen kommerziellen und
offenen CFD-Programmen. Urspriinglich auf dem Advanced Data Format (ADF) basierend,
wurde das System spéter auf HDFS5 umgestellt, was einem allgemeinen Trend in der wissen-
schaftlichen Datenverarbeitung entspricht (Rumsey et al., 2012). Eine CGNS-Kompatibilitit
setzt voraus, dass entsprechende Software den Standard implementiert. Interoperabilitit zwi-
schen unterschiedlichen CFD-Codes ist damit gegeben, eine direkte Einbindung experimenteller
Daten bleibt jedoch aus. Dies ist auch nicht zu erwarten, da CGNS keine Technologien des Se-
mantic Webs nutzt und somit nicht im allgemeinen Sinne maschinenverarbeitbar ist.

Experimentelle Messaufbauten bestehen meist aus einer Vielzahl heterogener Komponenten,
deren Verwaltung und Dokumentation in der Verantwortung der Wissenschaftler liegt. Haufig
kommt dabei kommerzielle Software wie LabVIEW von National Instruments zur Anwendung.
Da es sich um eine frei konfigurierbare Entwicklungsumgebung handelt, kann das Datenformat
individuell angepasst werden. In der Praxis werden Messdaten daher iiberwiegend in tabellari-
schen ASCII-Textdateien abgelegt. Die Annotation der Metadaten obliegt den Forschern selbst,
wobei Bestrebungen zur teilweisen Automatisierung erkennbar sind (vgl. (Selent et al., 2019)).

Vor diesem Hintergrund stellt sich die grundséitzliche Frage, ob und in welcher Form eine
Standardisierung experimenteller Stromungsdaten sinnvoll ist. Besonders naheliegend wire ein
einheitlicher Standard fiir die weit verbreitete Particle Image Velocimetry (PIV). Gerade fiir
etablierte Messtechniken besteht erhebliches Potenzial, durch standardisierte Dateiformate und
Benennungen die Vergleichbarkeit und Austauschbarkeit von Daten zu verbessern. Dies ist
besonders relevant, da PIV-Daten héufig als Validierungsgrundlage numerischer Simulationen
dienen und priazise Metadaten daher eine wesentliche Voraussetzung fiir eine transparente und
belastbare Nutzung darstellen.

Bereits 1994 wurde der Bedarf an einer Standardisierung fiir den effizienten Austausch von
PIV-Daten erkannt (Willert, 2004). Als Dateiformat wurde zunichst netCDF vorgeschlagen,
spater von Willert (2004) fiir PIV-Daten weiterentwickelt und reimplementiert. Das Schema
umfasst verpflichtende Attribute zur allgemeinen Beschreibung eines PIV-Datensatzes sowie
zur Definition der Metadaten einzelner Variablen. Trotz dieser frithen Bemiihungen hat sich der
Vorschlag nicht flichendeckend durchgesetzt; eine Ausnahme bildet die Software PIVview, die
jedoch abgewandelte Benennungen nutzt.
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Neben fachspezifischen Ansitzen wie fiir PIV besteht auch in der Stromungsmechanik ins-
gesamt Bedarf an allgemeinen Metadatenschemata, die experimentelle und numerische Daten
beschreibbar, vergleichbar und langfristig nutzbar machen. Hier setzen Modelle wie EngMeta
(Schembera und Iglezakis, 2020; Selent et al., 2019) oder Metadata4Ing an, die speziell fiir
ingenieurwissenschaftliche Experimente und Simulationen entwickelt wurden und etablierte
Metastandards integrieren (vgl. Unterabschnitt 2.3.1).

Die Anwendung solcher Schemata und Ontologien eroffnet die Moglichkeit, stromungsme-
chanische Forschungsdaten besser zu strukturieren, interoperabel bereitzustellen und nachhaltig
verfiigbar zu machen. Damit leisten sie nicht nur einen entscheidenden Beitrag zur Erfiillung der
FAIR-Prinzipien, sondern verbessern zugleich die Vergleichbarkeit und den Austausch zwischen
verschiedenen Teildisziplinen der Stromungsmechanik.

3.2 Anforderungen an numerische und experimentelle Daten-
satze

Experimentelle Datensatze

Experimentelle Daten in der Stromungsmechanik sind in der Regel mehrdimensional. Relativ
geringe Datenmengen entstehen, wenn ausschlieBlich skalare GroBen wie Temperatur oder
Druck als Funktion der Zeit erfasst werden. Solche Datensidtze bewegen sich, abhédngig von
Messdauer und zeitlicher Auflosung, meist im Bereich von Megabyte bis wenigen Gigabyte und
stellen aufgrund ihrer eindimensionalen, tabellarischen Struktur nur geringe Anforderungen an
das Dateiformat.

Mit jeder zusitzlichen Dimension steigen sowohl der Speicherbedarf als auch die Komplexitit
der Datenorganisation. Hiufig eingesetzte optische Messtechniken wie Computertomographie
oder PIV erzeugen zwei-, drei- oder sogar vierdimensionale Datensitze. Bei PIV etwa werden
Geschwindigkeitsfelder in einer Ebene (2D) oder in einem Volumen (3D) bestimmt, hédufig
ergidnzt durch zeitaufgeloste Messungen (4D). Hinzu kommt, dass neben Rohbildern oft auch
Referenz- oder Kalibrierungsaufnahmen sowie rekonstruierte Daten gespeichert werden miissen,
was den Speicherbedarf erheblich erhoht. Typische Datensétze reichen daher von wenigen bis hin
zu mehreren hundert Gigabyte (M. Schneider et al., 2020). Vor diesem Hintergrund sind kom-
pakte Datenstrukturen und effiziente Komprimierung zentrale Anforderungen (Kompenhans,
2000).

Neben den Messdaten selbst miissen die Parameter der eingesetzten Systeme erfasst werden.
Diese sind sowohl fiir die Verarbeitung durch Analyse- und Visualisierungssoftware erforderlich
als auch fiir die Reproduzierbarkeit der Experimente unverzichtbar. Da viele Hard- und Softwa-
resysteme bereits Ausgabedateien wie Log-Dateien erzeugen, ist eine automatisierte Metadaten-
extraktion naheliegend. Kompenhans (2000) betonen in diesem Zusammenhang die Bedeutung
frei verfiigbarer und leicht nutzbarer Programmierschnittstellen, um die Weiterverwendung der
Daten iiberhaupt zu ermoglichen.
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Die automatisierte Erfassung sollte jedoch nicht auf technische Parameter beschrinkt bleiben.
Auch Informationen zu beteiligten Personen, Projekten, Institutionen oder Erfassungszeitpunk-
ten sind essenziell. Sie bilden die Grundlage fiir Reproduzierbarkeit und erleichtern zugleich
die Durchsuchbarkeit der Datensitze auf oberster Ebene. Eine besondere Herausforderung liegt
in der Heterogenitit experimenteller Systeme, da Messkomponenten oft von unterschiedlichen
Herstellern stammen und jeweils eigene Datenformate und Schnittstellen verwenden. Nur in
wenigen Bereichen, etwa der medizinischen und biomedizinischen Forschung, gelingt es, durch
enge Kooperationen zwischen Herstellern und Forschungseinrichtungen standardisierte Zielfor-
mate bereitzustellen (Millecam et al., 2021).

Da experimentelle Aufbauten und deren numerische Analysen in der Stromungsmechanik meist
volatil und heterogen sind, muss ein geeignetes Dateiformat flexibel genug sein, um unterschied-
lichste Informationsarten zu erfassen. Voraussetzung hierfiir ist eine prazise Definition, welche
Informationen in welcher Form gespeichert werden miissen.

Numerische Datensatze

Die Herausforderungen numerischer Untersuchungen dhneln in vielerlei Hinsicht denen expe-
rimenteller Messungen, unterscheiden sich jedoch insbesondere im Umfang und in der Kom-
plexitit der erzeugten Daten. Wihrend experimentelle Datensitze oft durch eine begrenzte
raumliche und zeitliche Auflésung limitiert sind, erlauben numerische Simulationen eine er-
heblich hohere Detailtiefe. Direkte Numerische Simulationen (DNS) oder grof3skalige Large-
Eddy-Simulationen (LES) erzeugen nicht nur hochdimensionale, sondern auch extrem umfang-
reiche Datensitze. Hinzu kommt, dass Randbedingungen, Geometrien und andere Parameter
vergleichsweise einfach und schnell variiert werden konnen. In Kombination mit den stetigen
Fortschritten in der Rechenleistung fiihrte dies in den vergangenen Jahrzehnten zu einem explo-
sionsartigen Wachstum der Datenmengen, die heute Groenordnungen von bis zu 10 Terabyte
erreichen konnen (Selent et al., 2019).

Neben den technischen Herausforderungen ergeben sich Anforderungen an die Verwaltung der
Daten, insbesondere im Hinblick auf Durchsuchbarkeit, Wiederverwendbarkeit und Interpretier-
barkeit. Die Annotation mit aussagekriftigen Metadaten ist hierbei entscheidend. Wie bei expe-
rimentellen Untersuchungen ist eine automatisierte Metadatenextraktion wiinschenswert, wird
jedoch héufig durch die Nutzung proprietirer Software erschwert. Die korrekte Interpretation
numerischer Ergebnisse setzt zudem ein tiefgehendes Verstandnis der zugrunde liegenden Mo-
dellannahmen, Randbedingungen und Diskretisierungsmethoden voraus. Ohne eine einheitliche
und maschinenlesbare Beschreibung dieser Metadaten ist es kaum moglich, Simulationsergeb-
nisse objektiv zu vergleichen, mit anderen Datenquellen zu verkniipfen oder fiir weiterfiihrende
Studien zu nutzen.

Ein weiteres Problemfeld betrifft die Langzeitarchivierung. Die enorme Grofle numerischer
Datensitze sowie die kontinuierliche Weiterentwicklung von Simulationssoftware bergen das
Risiko, dass éltere Ergebnisse aufgrund inkompatibler Formate oder veralteter Softwareversio-
nen nicht mehr reproduzierbar sind. Eine nachhaltige Speicherung erfordert daher den Einsatz
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offener, standardisierter Datenformate sowie eine umfassende Dokumentation der Simulations-
parameter.

Auch die Analyse numerischer Ergebnisse stellt erhebliche Anforderungen. Wihrend experimen-
telle Daten meist in Form von Zeitreihen oder Punktmessungen vorliegen, liefern numerische
Simulationen vollstindige' dreidimensionale Felder, die zusitzlich zeitabhingig sein konnen.
Die Extraktion relevanter Informationen aus diesen hochdimensionalen Datensétzen erfordert
spezialisierte Werkzeuge zur Datenreduktion, Merkmalsextraktion und Visualisierung. Mit der
zunehmenden Bedeutung datengetriebener Methoden wie des maschinellen Lernens wichst da-
her der Bedarf an strukturierten, gut dokumentierten und interoperablen Simulationsdaten, die
sowohl fiir klassische Analysen als auch fiir innovative Auswertungsverfahren geeignet sind.

3.3 Evaluation ausgewahlter wissenschaftlicher Dateiformate

Die Wahl eines geeigneten Dateiformats stellt eine zentrale Herausforderung im wissenschaft-
lichen Datenmanagement dar. Insbesondere in der Stromungsmechanik, wo sowohl numerische
Simulationen als auch experimentelle Messungen regelméflig mehrdimensionale und datenin-
tensive Ergebnisse erzeugen, muss ein Format die effiziente Speicherung, Verarbeitung und den
Austausch der Daten gewihrleisten. Dabei treten mehrere Problemfelder auf:

* Datenvolumen: Hochaufgeloste Simulationen (z. B. DNS, LES) oder Messverfahren wie
die Particle Image Velocimetry (PIV) konnen mehrere Terabyte an Daten erzeugen.

* Vielfalt an Formaten: Zahlreiche, teils proprietidre Formate existieren nebeneinander, oft
zugeschnitten auf spezifische Softwarelosungen und ohne standardisierte Schnittstellen.

* Interoperabilitit: Der Datenaustausch zwischen Forschungsgruppen oder Programmen
ist haufig nur iiber verlustbehaftete Konvertierungen moglich.

Wihrend relationale Datenbanken wie SQL in der kommerziellen IT dominieren (Gray et al.,
2005), haben sich in der Wissenschaft andere Losungen etabliert. SQL-Datenbanken sind fiir un-
strukturierte oder hochdimensionale Daten nur eingeschriankt geeignet. Daher greifen Forscher
bevorzugt auf spezialisierte Dateiformate zuriick, die fiir die Anforderungen naturwissenschaft-
licher Daten entwickelt wurden.

Proprietdare Formate sind dabei besonders problematisch: Sie erschweren nicht nur den lang-
fristigen Zugriff, sondern konnen mit dem Ende des Software-Supports unbrauchbar werden.
Auch Ubergangsldsungen wie einfache Textformate (z. B. CSV) bergen Risiken, da sie keine
Maoglichkeit bieten, komplexe Strukturen oder Metadaten addquat zu integrieren (Srivastava
et al., 2020).

CSV ist als tabellarisches Textformat weit verbreitet, da es leicht lesbar, portabel und kompatibel
ist. Fiir wissenschaftliche Zwecke stofit es jedoch rasch an Grenzen: mehrdimensionale oder
hierarchische Strukturen lassen sich nicht darstellen, Metadaten fehlen, und gro3e Datenmengen
fiihren zu erheblichem Speicher- und Rechenaufwand.

'Mit vollstindig ist hier die gleichzeitige Erfassung mehrerer physikalischer Groen gemeint, wie beispielsweise
Temperatur, Geschwindigkeit und Druck, was mit experimentellen Methoden nicht moglich ist.
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JSON (JavaScript Object Notation) erlaubt eine hierarchische Strukturierung und ist insbe-
sondere fiir Metadaten und kleinere Datensitze geeignet. Fiir umfangreiche numerische n-
dimensionale Datensitze ist es allerdings ineffizient, weshalb bindre Formate vorzuziehen sind.

NetCDF (Network Common Data Form) ist ein selbstbeschreibendes, bindres Format, das
speziell fiir wissenschaftliche Anwendungen entwickelt wurde. Die aktuelle Version netCDF4
basiert auf HDF5 und kombiniert effiziente Speicherung groer mehrdimensionaler Datensétze
mit leistungsfihigen Funktionen wie ,,Chunking* und Komprimierung. Besonders verbreitet ist
NetCDF in der Klimaforschung, wo es in Verbindung mit den Climate and Forecast Conventions
(CF) einen De-facto-Standard darstellt.

CGNS (CFD General Notation System), entwickelt von NASA und Boeing, richtet sich ex-
plizit an die numerische Stromungsmechanik. Es basiert auf HDF5 und bietet standardisierte
Strukturen fiir strukturierte und unstrukturierte Gitter. Schnittstellen existieren zu gédngigen
CFD-Programmen wie ANSYS Fluent, OpenFOAM und STAR-CCM+. Die Spezialisierung
auf CFD-Daten macht CGNS jedoch weniger flexibel fiir experimentelle oder interdisziplinédre
Anwendungen.

FITS (Flexible Image Transport System) ist vor allem in der Astronomie verbreitet. Es eignet
sich fiir multidimensionale Daten und unterstiitzt umfangreiche Metadatenintegration, bleibt
aber stark auf bildbasierte Daten ausgelegt und ist daher fiir CFD oder stromungsmechanische
Experimente nur begrenzt nutzbar.

HDFS5 (Hierarchical Data Format 5) stellt einen der universellsten und leistungsfihigsten An-
sdtze dar. Es unterstiitzt sehr groe Datenmengen, ermdoglicht effiziente Komprimierung und
organisiert Daten hierarchisch in einer Baumstruktur. Als selbstbeschreibendes Format erlaubt
es, Metadaten unmittelbar mit den Daten zu speichern. Dank der breiten Unterstiitzung durch
Programmiersprachen und Software-Okosysteme bildet HDF5 die Grundlage fiir spezialisierte
Formate wie netCDF4, CGNS oder NeXus. Seine Flexibilitdt macht es sowohl fiir numerische
als auch experimentelle Daten geeignet und priadestiniert es fiir interdisziplindre Anwendungen
und die Langzeitarchivierung.

Weitere Formate wie das Core Scientific Dataset Model (CSD) (Srivastava et al., 2020), das Ad-
vanced Scientific Data Format (ASDF) oder NeXus greifen dhnliche Konzepte auf, sind jedoch
stairker doméanenspezifisch ausgerichtet. Wihrend ASDF auf FITS basiert und fiir astronomi-
sche Anwendungen optimiert wurde, baut NeXus auf HDF5 auf und adressiert insbesondere die
Neutronen- und Synchrotronforschung. CSD nutzt JSON-Strukturen und versucht, Interopera-
bilitdt durch semantische Beschreibungen zu fordern.

Eine vergleichende Ubersicht der hier diskutierten Formate ist in Tabelle 3.1 dargestellt.

Zusammenfassend lassen sich aus den dargestellten Herausforderungen, bestehenden Standards
und Dateiformaten zentrale Anforderungen an ein nachhaltiges Forschungsdatenmanagement in
der Stromungsmechanik ableiten. Ein geeignetes System muss sowohl hochdimensionale expe-
rimentelle und numerische Primérdaten effizient speichern als auch deren semantischen Kontext
maschinenlesbar erfassen. Es muss flexible, hierarchische Datenstrukturen unterstiitzen, ohne
projektspezifische Konventionen zu erzwingen, und zugleich eine formale Beschreibung von
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Provenienz, Modellannahmen und Softwareabhingigkeiten ermdglichen. Bestehende Standards
und Dateiformate adressieren jeweils Teilaspekte dieser Anforderungen, bieten jedoch kein
integriertes Gesamtkonzept. Daraus ergibt sich der Bedarf nach einer methodischen Losung,
die strukturierte Datenhaltung, semantische Beschreibung und FAIR-Operationalisierung kon-
sistent zusammenfiihrt. Die Entwicklung eines entsprechenden Konzepts bildet das Ziel der
vorliegenden Arbeit und wird in den folgenden Kapiteln schrittweise ausgearbeitet.



Format Einsatzgebiet Vorteile Nachteile
CSVv Kleine, tabellarische Daten- Weit verbreitet, menschenlesbar, einfache Keine Metadatenunterstiitzung, ineffizient
sitze Verarbeitung fiir groBe Datenmengen, keine Hierarchi-
en oder Mehrdimensionalitit
JSON Metadaten, kleine bis mittlere Flexibel, menschen- und maschinenles- Fiir grole numerische n-dimensionale Da-
Datensitze bar, hierarchische Struktur tensitze ineffizient, keine native Binir-
speicherung
XML Dokumenten- und Metada- Selbstbeschreibend, etabliert, unterstiitzt Hoher Overhead, wenig effizient fiir grof3e
tenmodellierung komplexe Strukturen wissenschaftliche Datenmengen
netCDF4 Klimaforschung, Erdbeob- Effiziente Speicherung gitterbasierter Da- Primér fiir Rasterdaten optimiert, einge-
achtung, Ozeanografie ten, integrierte Metadaten, HDF5-basiert  schrinkte Flexibilitit bei unstrukturierten
Daten
CGNS Numerische Stromungsme- Standardisiertes CFD-Format, HDF5- Komplexe Implementierung, kaum ver-
chanik (CFD) basiert, gute Performance fiir Simulati- breitet auerhalb der CFD-Gemeinschaft
onsdaten
FITS Astronomie, Bild- und Spekt- Umfangreiche Metadatenunterstiitzung, Kaum Nutzung in Ingenieurwissenschaf-
raldaten geeignet fiir multidimensionale Daten ten, teilweise durch HDFS ersetzt
HDF5 Breite natur- und ingenieur- Skalierbar, effiziente Speicherung, unter- Hohere Komplexitit als einfache Formate,
wissenschaftliche Anwendun- stiitzt Hierarchien und Metadaten, Grund- bendtigt spezielle Softwarebibliotheken
gen lage fiir netCDF4, CGNS, NeXus
NeXus Neutronen- und Synchrotron- Standardisierte Metadatenstrukturen, Doménenspezifisch, erfordert Einarbei-
Experimente HDF5-basiert, fordert Interoperabilitit tung in NeXus-Standards
ASDF Astronomie und Astrophysik  Erweiterbare, JSON-dhnliche Struktur, ef- Kaum verbreitet au3erhalb der Astrono-

fizienter als JSON fiir numerische Daten,
gute Metadatenintegration

mie, eingeschrinkter Software-Support

Tabelle 3.1: Vergleich ausgewihlter Dateiformate fiir wissenschaftliche Daten in den Natur- und Ingenieurwissenschaften.
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4 Einfuhrung eines FDM-Konzepts basierend auf
HDF5

In den vorangegangenen Kapiteln wurden die Grundlagen des Forschungsdatenmanagements
sowie die spezifischen Herausforderungen stromungsmechanischer Forschungsdaten analysiert.
Insbesondere wurde gezeigt, dass bestehende FDM-Ansitze und FAIR-Umsetzungen hédufig auf
die Ebene der Datenpublikation beschrinkt bleiben und die interne Strukturierung, Kontextua-
lisierung und Validierung von Forschungsdaten unzureichend adressieren.

Vor diesem Hintergrund wird im Folgenden ein methodisches Konzept fiir ein nachhaltiges
Forschungsdatenmanagement vorgestellt. Das Konzept versteht sich nicht als weiteres doma-
nenspezifisches Datenformat oder als rein softwaretechnische Losung, sondern als allgemeiner
Rahmen zur operationalisierten Umsetzung der FAIR-Prinzipien fiir komplexe ingenieurwissen-
schaftliche Forschungsdaten. Der wissenschaftliche Beitrag liegt in der systematischen Trennung
von strukturierter Primirdatenhaltung und semantischer Metadatenbeschreibung sowie in der
Integration von Validierungs- und Automatisierungsmechanismen entlang des gesamten Daten-
lebenszyklus.

Das Konzept wurde ausgehend von einem stromungsmechanischen Anwendungsfall entwickelt,
ist jedoch bewusst auf eine moglichst breite, diszipliniibergreifende Anwendbarkeit ausgelegt.
Die Speicherung primirer und verarbeiteter Daten erfolgt konsequent in HDFS, wihrend Tech-
nologien des Semantic Webs zur formalen, maschinenlesbaren Beschreibung von Metadaten
eingesetzt werden. Auf diese Weise wird FAIR nicht nur auf Ebene der Datenpublikation,
sondern bereits wihrend der Datenentstehung und -verarbeitung technisch verankert.

Dieses Kapitel formuliert zunichst die Zielsetzung des Konzepts, beschreibt anschlieBend die
zugrunde liegenden Methodiken der Daten- und Metadatenmodellierung und schlie3t mit der
Integration des Ansatzes in wissenschaftliche Arbeitsabliufe.

4.1 Ziele und Entwurfsprinzipien

Das vorgestellte Forschungsdatenmanagementkonzept verfolgt das Ziel, Forscher iiber den ge-
samten Datenlebenszyklus hinweg zu unterstiitzen. Dabei geht es nicht nur um konzeptionelle
Losungen, wie die Entwicklung von Standards und Methoden, sondern auch um die Bereitstel-
lung konkreter softwaretechnischer Werkzeuge, die Forscher bei der Interaktion mit Daten und
Metadaten unmittelbar unterstiitzen.

Der ganzheitliche Ansatz umfasst alle Phasen des Datenlebenszyklus von der Planung iiber die
Verarbeitung bis hin zur Veroéffentlichung und Wiederverwendung von Forschungsdaten. Ziel ist
es, sowohl die maschinelle Verarbeitung und Automatisierung als auch die inhaltliche wissen-
schaftliche Arbeit zu unterstiitzen, indem strukturierte Datenhaltung und formal beschriebene
Metadaten miteinander verkniipft werden. Die Nutzung etablierter, bewéhrter Technologien trigt
dabei wesentlich zur Akzeptanz des Konzepts bei und ermdglicht eine effiziente Integration in
bestehende wissenschaftliche Arbeitsabliufe.
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Die Zielsetzung des Konzepts leitet sich aus den Herausforderungen eines nachhaltigen, inter-
operablen und qualititsgesicherten Forschungsdatenmanagements ab, wie sie in den Kapiteln 2
und 3 aus unterschiedlichen Perspektiven analysiert wurden. Die folgenden Punkte sind da-
bei nicht als projektspezifische Anforderungen, sondern als zentrale Entwurfsprinzipien des
Konzepts zu verstehen:

1. FAIR-Konformitit: Die FAIR-Prinzipien bilden die leitende Entwurfsgrundlage des Kon-
zepts und werden technisch so umgesetzt, dass sie bereits wihrend der Datenentstehung
und -verarbeitung wirksam sind.

2. Universelle Anwendbarkeit: Das Konzept ist doméneniibergreifend ausgelegt und nicht
an eine spezifische Fachdisziplin gebunden.

3. Automatisierbarkeit: Die Annotation, Verarbeitung und Interpretation von Metadaten
soll weitgehend maschinell unterstiitzt oder automatisiert erfolgen.

4. Priifbarkeit und Qualititssicherung: Datenstrukturen und Metadaten sollen tiberpriifbar
sein und die Einhaltung projektspezifischer Konventionen und Qualitdtsanforderungen
gewihrleisten.

5. Offenheit: Sowohl das konzeptionelle Modell als auch die begleitenden Softwarekompo-
nenten sollen offen zuginglich, erweiterbar und mit bestehenden Standards kompatibel
sein.

Gerade die Anforderung der universellen Anwendbarkeit steht hdufig im Spannungsfeld zu
den individuellen Bediirfnissen einzelner Forschungsbereiche. Wihrend andere Ansitze wie
NeXus (Klosowski et al., 1997) oder die Arbeiten von Preuf}3 und Pelz (2018) und Preuss et
al. (2018) eine starre Dateiorganisation vorgeben, verfolgt die vorliegende Arbeit bewusst ein
flexibleres Konzept. Die Universalitidt wird dabei nicht durch eine festgelegte Datenstruktur
erreicht, sondern durch die Trennung generischer Strukturprinzipien von doménenspezifischer
Semantik, sodass fachliche Besonderheiten beriicksichtigt werden konnen, ohne die Vorteile
einer standardisierten Organisation aufzugeben.

Im Folgenden werden die methodischen Grundlagen zur Umsetzung dieser Entwurfsprinzipien
erlautert. Das entwickelte Konzept versteht sich als zukunftssicherer Rahmen, der sich an ak-
tuellen wissenschaftspolitischen Leitlinien und etablierten Technologien orientiert und auf eine
breite wissenschaftliche Anwendung ausgelegt ist.

4.2 Methodische Umsetzung

Die Umsetzung des Konzepts folgt einer methodischen Ableitung aus den in Kapitel 3 identifi-
zierten Anforderungen. Die in Abschnitt 4.1 formulierten Ziele und Entwurfsprinzipien dienen
dabei als libergeordnete Entwurfslogik fiir alle konzeptionellen und technischen Entscheidungen.
FAIR wird nicht als abstrakter Zielzustand verstanden, sondern als technisch wirksame Leitli-
nie fiir die Modellierung von Datenstrukturen, Metadaten und Prozessen entlang des gesamten
Datenlebenszyklus. Der Schwerpunkt liegt insbesondere auf der liberpriifbaren Wiederverwend-
barkeit von Daten, Software und Metadaten.
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Die genannten Entwurfsprinzipien definieren die primiren Zielsetzungen des Konzepts und
bilden den MaBstab fiir dessen wissenschaftliche Bewertung. Ergiinzend werden sekundéire
methodische Qualititskriterien beriicksichtigt, die nicht als eigenstdandige Ziele zu verstehen sind,
sondern die praktische Umsetzbarkeit, Akzeptanz und Nachhaltigkeit des Konzepts unterstiitzen.
Im Folgenden werden beide Ebenen getrennt dargestellt.

Umsetzung der primaren Entwurfsprinzipien

FAIR-Konformitat Die FAIR-Prinzipien bilden die Basis des Konzepts und werden sowohl
auf Daten als auch auf wissenschaftliche Software angewandt. Letzteres tragt den Forderun-
gen nach einer stiarkeren Beriicksichtigung von Software als integralen Bestandteil moderner,
,computerbasierter Wissenschaft Rechnung (Anzt et al., 2021). Fiir Softwareversionen wird
auf gingige Versionierungssysteme wie Git zuriickgegriffen. Da Plattformen wie GitHub oder
GitLab jedoch keine dauerhafte Persistenz garantieren', ist die zusitzliche Verdffentlichung von
Software in Repositorien wie Zenodo vorgesehen, wodurch Versionen mit einer DOI versehen
werden konnen (Lamprecht et al., 2020).

Die semantische Annotation erfolgt iiber CodeMeta (vgl. Unterabschnitt 2.3.1, (Jones et al.,
2023)), womit den Empfehlungen der NFDI gefolgt wird. Persistente Identifikatoren (PIDs) wie
DOIs fiir Daten, ORCIDs fiir Personen oder ROR-IDs fiir Einrichtungen gewéhrleisten eine
eindeutige Referenzierbarkeit. Diese MaBnahmen sind Voraussetzung dafiir, dass Daten und
Software langfristig auffindbar, zugénglich und wiederverwendbar bleiben.

Universelle Anwendbarkeit Das Konzept ist auf diszipliniibergreifende Anwendbarkeit
ausgelegt. Hierzu werden generische Ontologien wie DCTERMS, PROV, DCAT oder FOAF als
Basisschicht eingesetzt, die in nahezu jedem wissenschaftlichen Kontext nutzbar sind. Gleich-
zeitig erlaubt die modulare Erweiterbarkeit durch doménenspezifische Vokabulare die flexible
Anpassung an spezielle Anforderungen einzelner Disziplinen. Die HDF-Datenstruktur bleibt
dabei inhaltlich neutral und wird erst durch semantische Annotationen inhaltlich angereichert,
was eine hohe Allgemeingiiltigkeit sicherstellt.

Automatisierbarkeit Ein wesentlicher methodischer Anspruch liegt in der Automati-
sierbarkeit von Metadatenprozessen. Durch die eindeutige semantische Annotation von HDF-
Inhalten” mittels IRIs konnen Maschinen die Bedeutung der Inhalte interpretieren und in auto-
matisierten Workflows weiterverarbeiten. Dies eroffnet Moglichkeiten fiir Validierung, Transfor-
mation und Integration in groBere Datendkosysteme. Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten
Softwarebibliotheken bilden hierfiir die technische Grundlage.

Prifbarkeit und Qualitatssicherung Die Qualitdtssicherung erfolgt durch den Ein-
satz formaler Ontologien, die sicherstellen, dass nur valide und erwartungskonforme Werte zur

'Das FAIR-Prinzip F1 verlangt langfristige, persistente Identifikatoren; GitHub/GitLab erfiillen dies nicht.
%Eine detaillierte Auseinandersetzung mit dem Datenmodell HDFS5 erfolgt im anschlieBenden Kapitel
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Beschreibung von Daten genutzt werden. Dadurch wird eine automatisierte Validierung von Me-
tadaten moglich, was Konsistenz und Vergleichbarkeit zwischen Datensitzen starkt. Ergdnzend
werden Mechanismen zur Versionskontrolle und Provenienzverfolgung iiber PROV eingebun-
den, sodass auch die Entstehungskontexte von Daten transparent nachvollziehbar bleiben.

Offenheit Das Konzept verfolgt konsequent das Prinzip der Offenheit. HDF5, RDF, Turtle
sowie die eingesetzten Ontologien basieren auf offenen Standards. Dariiber hinaus wird im
Rahmen dieser Arbeit eine eigene Ontologie entwickelt, die in spéteren Kapiteln detailliert
vorgestellt wird. Sie dient der Standardisierung zentraler Begriffe und Beziehungen und wird
offen dokumentiert und zur Nachnutzung bereitgestellt. Damit schafft das Konzept die Grundlage
fiir eine gemeinschaftliche Weiterentwicklung und eine langfristige Etablierung innerhalb der
wissenschaftlichen Community.

Erganzende methodische Qualitatskriterien

Neben den priméren Entwurfsprinzipien werden weitere Qualitétskriterien beriicksichtigt, die
die praktische Tragfihigkeit und Akzeptanz des Konzepts fordern.

Handhabbarkeit Ein besonderes Augenmerk liegt auf der Handhabbarkeit, also der prak-
tischen Umsetzbarkeit des Konzepts fiir Forscher. Vollumfiangliche Losungen, die samtliche
Prozesse digital abbilden, dokumentieren und automatisieren, sind zwar langfristig erstrebens-
wert, aus heutiger Sicht jedoch kaum praktikabel. Ein tragfahiger Ansatz muss daher verstindlich
sein, klare Vorteile aufzeigen und einen spiirbaren Effizienzgewinn bieten. Dazu tragen die Be-
grenzung auf wenige Systeme und Dateiformate ebenso bei wie die Bereitstellung geeigneter
Hilfsmittel in Form von Softwarelosungen. Die Konzentration auf eine relevante Program-
miersprache sowie eine umfassende Dokumentation mit Beispielen erhohen die Zugénglichkeit
zusitzlich.

Wiederverwendbarkeit Das Prinzip der Wiederverwendbarkeit betont die konsequente
Nutzung bestehender Technologien und Standards, um Effizienz, Interoperabilitit und Nachhal-
tigkeit sicherzustellen. Dazu zdhlen etwa die Anwendung von ISO 8601 fiir Zeitangaben, Seman-
tic Versioning (Preston-Werner, 2025) fiir die eindeutige Kennzeichnung von Softwareversionen
oder der Einsatz etablierter Technologien des Semantic Webs wie RDF und bestehender On-
tologien. Die Wiederverwendung solcher Bausteine verhindert redundante Entwicklungen und
erleichtert die langfristige Pflege und Erweiterung des Systems.

Modularitat und Flexibilitat DasManagementsystem setzt sich aus verschiedenen Kom-
ponenten zusammen, etwa der Verwaltung von Metadatenrichtlinien, der Organisation von Daten
und Informationsfliissen oder der Benutzerinteraktion. Diese Teilbereiche sollten modular ge-
staltet sein, um Abhangigkeiten klar zu strukturieren, Weiterentwicklungen zu erleichtern und
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spezifische Anpassungen zu ermdglichen. Modularitit steigert zudem die Wiederverwendbarkeit
einzelner Komponenten und erleichtert zukiinftige Erweiterungen.

Datenreduktion Das Prinzip der Datenreduktion und -optimierung betrifft sowohl die
Ebene der Forschungsdaten als auch die administrative Organisation. Auf Datenseite ist zu
priifen, welche Informationen tatsachlich gespeichert werden miissen und wo Komprimierung
oder Reduktionsverfahren sinnvoll sind. Manche Daten konnen zu einem spéteren Zeitpunkt aus
Metadaten rekonstruiert werden, sodass die Speicherung verzichtbar ist. Auch auf organisatori-
scher Ebene triagt Reduktion zur Effizienz bei: Die Anzahl eingesetzter Softwarelosungen sollte
moglichst gering gehalten werden, um notwendiges Fachwissen zu biindeln und Komplexitit zu
vermeiden. Gleiches gilt fiir Dateiformate: Im Rahmen des vorgestellten FDM wird bewusst auf
ein einziges primires Datenformat und ein Metadatenformat gesetzt.

Die Leitprinzipien entlang des Forschungsdatenlebenszyklus sind in Abbildung 4.1 schematisch
dargestellt. Die Abbildung gliedert den Datenlebenszyklus in die Phasen Planen, Erfassen,
Analysieren, Teilen und Nachnutzen und veranschaulicht, wie strukturierte Daten und formale
Metadaten iiber alle Phasen hinweg integriert werden konnen. Jede Phase wird dabei durch
zentrale methodische Leitbegriffe charakterisiert: In der Planungsphase stehen die Definition von
Datenstrukturen und Metadaten als Grundlage aller nachfolgenden Schritte im Vordergrund. Die
Phase des Erfassens ist durch die standardisierte Uberfiihrung heterogener Eingangsdaten in eine
konsistente Datenreprisentation gekennzeichnet. Wihrend der Analysephase riickt insbesondere

Selbsterklarende

Inhalte Struktur- und

Metadatendefinition

Datenbank-
anbindung

Konvertierung
(x2hdf)

Interoperabilitit

Abbildung 4.1: Der HDF-basierte Ansatz in Kombination mit einer Metadatenstra-
tegie basierend auf RDF erlaubt die vollstindige Integration in den
Forschungsdatenzyklus. Dies reduziert einerseits die Komplexitdt und
schafft andererseits ein hohes Mal} an Nachvollziehbarkeit und Wieder-
verwendbarkeit.



60 Einfiihrung eines FDM-Konzepts basierend auf HDF5

die Interoperabilitit der Daten und Metadaten in den Fokus, wihrend das Teilen von Daten eine
strukturierte Anbindung an Datenbanken und Repositorien erfordert. Die Phase der Nachnutzung
schlieBlich stellt Anforderungen an selbstdokumentierende, maschinenlesbare Datenstrukturen,
die eine eigenstindige Interpretation und Wiederverwendung ermdéglichen.

Bereits in dieser konzeptionellen Darstellung sind eine HDF5-basierte Datenreprisentation
sowie eine RDF-basierte Metadatenbeschreibung angedeutet, um die Trennung von strukturierter
Datenhaltung und semantischer Beschreibung zu verdeutlichen. Die konkrete Begriindung der
Wahl von HDFS als zentrales Datenformat sowie die detaillierte Ausgestaltung der Daten- und
Metadatenmodelle erfolgen in den folgenden Abschnitten.

4.3 HDF5 als zentrales Dateiformat

Die Umsetzung eines nachhaltigen Forschungsdatenmanagements gemill der gesetzten Ziele
und eingefiihrten Prinzipien erfordert die Festlegung auf ein primires Datenformat, das iiber
den gesamten Forschungsdatenlebenszyklus hinweg konsistent eingesetzt werden kann. Insbe-
sondere die Anforderungen an Handhabbarkeit, Reduktion technischer Komplexitit, langfristige
Nutzbarkeit und Interoperabilitit lassen sich nur dann erfiillen, wenn strukturierte Forschungs-
daten nicht in einer Vielzahl unterschiedlicher Formate vorliegen, sondern in einer einheitlichen,
stabilen Représentation zusammengefiihrt werden.

Fiir diese Rolle kommen grundsitzlich verschiedene etablierte wissenschaftliche Datenformate
in Betracht. Eine systematische Einordnung und Bewertung ausgewihlter Formate wurde bereits
in Abschnitt 3.3 vorgenommen. Wie dort gezeigt, adressieren viele dieser Formate jeweils
spezifische Teilanforderungen, etwa den effizienten Austausch numerischer Felddaten oder die
Speicherung doménenspezifischer Strukturen. Ein Format, das zugleich die flexible Abbildung
komplexer Datenstrukturen, die Integration von Metadaten, eine breite Softwareunterstiitzung
sowie eine langfristige Archivierung ermoglicht, ist jedoch nur in wenigen Fillen gegeben.

HDFS5 erfiillt diese Anforderungen in ihrer Gesamtheit. Als generisches, binédres Containerformat
ist es darauf ausgelegt, grole, hochdimensionale und strukturell heterogene Datensitze effizient
zu speichern und dabei deren logische Organisation explizit abzubilden. Zugleich erlaubt HDF5
die enge Kopplung von Daten und strukturellen Metadaten innerhalb einer einzelnen Datei und
ist plattform- sowie programmiersprachenunabhingig einsetzbar. Damit stellt HDF5 das einzige
Dateiformat dar, das alle im Rahmen dieser Arbeit formulierten Entwurfsprinzipien gleichzeitig
und konsistent unterstiitzen kann.

Im vorgestellten Forschungsdatenmanagementkonzept wird HDF5 daher als einziges priméres
Format fiir die Speicherung strukturierter Forschungsdaten verwendet. Andere Datenformate
treten lediglich als Eingangs- oder Austauschformate auf, deren Inhalte in eine HDF5-basierte
Reprisentation tiberfiihrt werden. Die konkrete Ausgestaltung der Datenstrukturen innerhalb
von HDFS5 sowie deren Kombination mit einer separaten, semantischen Metadatenebene werden
in den folgenden Kapiteln detailliert ausgearbeitet.

Eine HDF5-Datei ist intern hierarchisch organisiert und besteht aus drei grundlegenden Struk-
turelementen: Gruppen (Groups), Datensitzen (Datasets) und Attributen (Attributes), wie in
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Abbildung 4.2 schematisch dargestellt. Diese Struktur ist funktional mit einem Dateisystem
vergleichbar, wobei Gruppen Verzeichnissen und Datensitze Dateien entsprechen. Die oberste
Ebene bildet die sogenannte Root-Gruppe, die als Einstiegspunkt der Datei dient und durch den
Pfad / adressiert wird.

attr attr
/A /A/ds1 JEBd Attribut
=8 | B8 " 1Gruppe
/ /B /B/ds2 @ Datensatz
— ==
|| /dsO /B/C

Abbildung 4.2: Interne Dateiorganisation von HDF: Gruppen (Groups) und multidi-
mensionale Datensitze (Datasets) sind hierarchisch angeordnet. Jedes
Objekt kann mit Attributen versehen werden, die als Schliissel-Wert-
Paare Metadaten darstellen.

Datensitze reprasentieren die eigentlichen Nutzdaten und konnen mehrdimensionale Arrays
beliebiger Datentypen enthalten. Gruppen dienen der logischen Strukturierung dieser Daten-
sdtze und erlauben eine hierarchische Organisation komplexer Datenbestiande. Sowohl Gruppen
als auch Datensitze konnen mit Attributen versehen werden, die als Schliissel-Wert-Paare zu-
satzliche beschreibende Informationen aufnehmen. Attribute sind integraler Bestandteil des
HDF5-Datenmodells und ermoglichen es, strukturbezogene Metadaten direkt an die jeweiligen
Datenobjekte zu koppeln.

Durch diese Kombination aus hierarchischer Organisation, klar definierten Datenobjekten und
integrierten Attributen stellt HDFS ein selbstbeschreibendes Datenformat dar. Die Bedeutung
und Einordnung der gespeicherten Daten lassen sich somit grundsétzlich aus der Dateistruktur
selbst ableiten, ohne auf externe Beschreibungen angewiesen zu sein. Diese Eigenschaft bildet
eine wesentliche Grundlage fiir die im néchsten Kapitel entwickelte Daten- und Metadatenmo-
dellierung sowie fiir die Trennung von struktureller und semantischer Beschreibung.

4.4 Datenmodellierung basierend auf HDF5 und RDF

Wie im vorhergehenden Kapitel gezeigt, eignet sich HDF5 als zentrales Dateiformat zur Spei-
cherung strukturierter wissenschaftlicher Daten. Offen bleibt jedoch die Frage, wie innerhalb
dieses generischen Containerformats eine konsistente, nachvollziehbare und wiederverwendba-
re Organisation von Daten und Metadaten erreicht werden kann. Insbesondere die Modellierung
von Metadaten stellt eine zentrale Herausforderung dar, da HDF5 selbst keine semantischen
Vorgaben zur Strukturierung oder Interpretation von Inhalten macht.
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Die hohe Flexibilitidt von HDFS ist zugleich Stiarke und Schwiche des Formats. Als generisches
Containerformat erlaubt es eine frei gestaltbare hierarchische Organisation von Gruppen und
Datensitzen, wobei jede Gruppe und jeder Datensatz mit beliebigen Attributen versehen werden
kann. Weder Struktur noch Metadaten unterliegen verpflichtenden Vorgaben, und es existieren
keine eingebauten Mechanismen zur Sicherstellung terminologischer Einheitlichkeit oder se-
mantischer Konsistenz. Die Verantwortung fiir die Ausgestaltung der internen Struktur sowie
fiir die Wahl und Bedeutung von Metadaten liegt vollstandig bei den Erstellern der Datei. In der
Praxis fiihrt dies haufig zu stark heterogenen Dateiinhalten, deren Wiederverwendbarkeit und
Vergleichbarkeit eingeschrinkt ist.

Obwohl HDFS5 aufgrund der engen Kopplung von Daten und Attributen hdufig als selbstbeschrei-
bendes Format bezeichnet wird, ist diese Selbstbeschreibung in der Regel lediglich syntaktischer
Natur. Attribute orientieren sich oft an projektspezifischen Konventionen, personlichen Prife-
renzen oder an den Bezeichnern von Messinstrumenten und Simulationssoftware, aus denen die
Daten hervorgehen. Ohne zusitzliche formale Regeln bleibt die Bedeutung der gespeicherten
Informationen fiir Dritte oder fiir automatisierte Auswertungen hédufig unklar. Diese Problematik
ist nicht formatspezifisch, tritt bei HDFS5 jedoch aufgrund seiner bewusst offenen Gestaltung
besonders deutlich zutage.

Fiir eine reproduzierbare Nutzung durch andere Forscher sowie fiir eine maschinelle Weiter-
verarbeitung bedarf es daher klar definierter Regeln zur Strukturierung von Daten und zur
Beschreibung ihrer Bedeutung. Da wissenschaftliche Fragestellungen, Randbedingungen und
Datenarten projektspezifisch variieren, kann es dabei kein universelles, starres Datenmodell
geben. Erforderlich ist vielmehr ein Ansatz, der einerseits geniigend Flexibilitit fiir unterschied-
liche Anwendungsfille bietet, andererseits aber verbindliche Mindestanforderungen an Struktur,
Metadaten und Terminologie formuliert und iiberpriifbar macht.

Zur SchlieBung dieser Liicke wird im Rahmen des vorliegenden Forschungsdatenmanagement-
konzepts ein mehrschichtiges Modell der Daten- und Metadatenmodellierung eingefiihrt. Dieses
trennt klar zwischen der Speicherung strukturierter Primérdaten, der formalen Beschreibung von
Metadaten, der Qualitétssicherung sowie dem Zugriff auf Daten und Metadaten. Die Architektur
gliedert sich in vier funktional klar abgegrenzte Ebenen:

1. Basisebene (HDFS und RDF): Die Basisebene bildet die technische Grundlage der Da-
tenhaltung. Strukturierte Primardaten werden in HDF5 gespeichert, wihrend Metadaten
in RDF formal beschrieben werden. HDF5 iibernimmt die effiziente Ablage grofler, kom-
plex strukturierter Daten, wihrend RDF ein standardisiertes, maschinenlesbares Modell
zur Reprisentation von Metadaten und deren Beziehungen bereitstellt.

2. Validierungsschicht: Zur Sicherstellung struktureller und semantischer Konsistenz wird
eine Validierungsschicht eingefiihrt. Mithilfe der ASrdmtoolbox (Probst und Pritz, 2026)
konnen Layoutdefinitionen formuliert werden, die die interne Struktur von HDF-Dateien
sowie verpflichtende oder optionale Attribute festlegen. Uber sogenannte Conventions las-
sen sich dariiber hinaus zulédssige Wertebereiche und kontrollierte Vokabulare liberpriifen.
Die Validierung kann sowohl wihrend der Dateierstellung als auch nachtréglich erfolgen
und dient der Qualitéitssicherung der Datenbestédnde.
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3. Semantische Schicht (OWL und SPARQL): Aufbauend auf RDF werden Metadaten
durch Ontologien in OWL semantisch angereichert. Dadurch lassen sich doménenspezi-
fische Begriffe, Hierarchien und Relationen formal definieren. Uber SPARQL-Abfragen
konnen diese Informationen gezielt durchsucht und ausgewertet werden, etwa im Hinblick
auf physikalische Groen, Einheiten oder Randbedingungen.

4. API-Schicht (Zugriff und Integration): Die oberste Ebene stellt Schnittstellen fiir den
programmatischen Zugriff auf Daten und Metadaten bereit. Wahrend strukturierte Daten
iiber eine Python-API adressiert werden, erfolgt der Zugriff auf semantische Metada-
ten iiber SPARQL. Diese Trennung ermdoglicht sowohl klassische numerische Analysen
als auch semantisch fundierte Recherchen und unterstiitzt die Integration in bestehende
Softwareldsungen, Repositorien und Forschungsinfrastrukturen.

Benutzerschnittstelle
SPARQL ] OWL '
( Validierung | Speicher
RDF [ HDF |
JAL )

Abbildung 4.3: Schichtenmodell des Forschungsdatenmanagements in Anlehnung an
den Semantic Web Stack. Die Architektur gliedert die Verarbeitung
wissenschaftlicher Daten in klar abgegrenzte Ebenen: Die Basisschicht
kombiniert HDFS fiir die Speicherung strukturierter Primédrdaten mit
RDF zur formalisierten Beschreibung von Metadaten. Darauf aufbau-
end tiberpriift die Validierungsschicht mithilfe definierter Layouts die
interne Struktur der HDF-Dateien sowie die regelbasierte Vergabe er-
forderlicher Attribute. Die semantische Schicht mit OWL und SPARQL
ermoglicht eine inhaltliche Anreicherung und gezielte Abfrage der Me-
tadaten. Uber die API-Schicht wird der programmatische Zugriff auf
Daten und Metadaten realisiert. Eine seitlich verlaufende Spalte zur
persistenten Datenhaltung verdeutlicht die durchgéngige Speicherung
tiber alle Funktionsebenen hinweg.

Erginzend durchzieht eine persistente Datenhaltung alle Ebenen des Modells. Dabei werden
nicht nur die Forschungsdaten selbst, sondern auch Validierungsregeln und Ontologiedefinitio-
nen dauerhaft gespeichert. Abbildung 4.3 veranschaulicht das Konzept in Form eines funktional
geschichteten Modells, das in Anlehnung an den Semantic Web Stack entwickelt wurde. Die
Darstellung verdeutlicht die klare Trennung der Ebenen sowie deren Zusammenspiel iiber den
gesamten Datenlebenszyklus hinweg. Dieses strukturierte Schichtenmodell schafft einen klaren
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Rahmen fiir wissenschaftlich nachhaltiges Forschungsdatenmanagement. Es verbindet tech-
nische Flexibilitdt mit semantischer Annotation und ermoglicht durch die Kombination von
Validierung, Ontologien und Schnittstellen sowohl maschinenlesbare als auch nutzerfreundliche
Speicherung und Verwaltung von Daten. Es unterstreicht die zentrale Rolle der langlebigen,
integren und zuginglichen Speicherung sowohl der Daten als auch ihrer Beschreibung — unab-
hingig von der jeweiligen Funktionsebene.

In den folgenden Kapiteln werden die einzelnen Bausteine dieses Modells detailliert ausgear-
beitet. Zunichst erfolgt die semantische Beschreibung wissenschaftlicher Metadaten im Kontext
von HDF5 mithilfe von Ontologien. Darauf aufbauend wird mit der doménenspezifischen Stan-
dardnamenontologie SSNO ein kontrolliertes Vokabular fiir physikalische Groen und deren
Reprisentation in Datenstrukturen vorgestellt.

4.5 Metadatenbeschreibung mittels Ontologien

Im vorhergehenden Kapitel wurde HDFS als technisches Fundament zur strukturierten Speiche-
rung von Forschungsdaten ausgewihlt. HDF5 ermoglicht eine flexible Organisation komplexer
Datenbestiande und ist selbstbeschreibend durch die Moglichkeit, Metadaten als Attribute mit
Rohdaten zu speichern. Allerdings trifft HDF5 keine formalen Aussagen iiber die inhaltliche
Bedeutung der gespeicherten Daten oder iiber die semantische Interpretation ihrer Struktur
auf maschinelle Weise. Kontext, Bedeutung und Relationen der Daten bleiben damit explizit
auBerhalb des Datenformats und sind nicht standardisiert maschinell interpretierbar.

Fiir eine nachhaltige Nachnutzung, Interoperabilitdt und automatisierte Verarbeitung ist es daher
erforderlich, sowohl die interne Struktur einer HDF5-Datei als auch die Bedeutung der enthal-
tenen Daten formal und eindeutig zu beschreiben. HDF5 stellt hierfiir keine native semantische
Beschreibungssprache bereit. Standardisierte semantische Modelle wie RDF oder OWL miissen
deshalb erginzend eingesetzt werden.

Dieses Kapitel behandelt die formale Modellierung struktureller und inhaltlicher Metadaten von
HDF5-basierten Datensidtzen mithilfe externer Ontologien. Die semantische Beschreibung er-
folgt dabei komplementir zur strukturellen Speicherung in HDF5 und bildet eine eigensténdige,
interoperable Metadatenebene.

Das Kapitel widmet sich dabei zwei zentralen Fragestellungen:

1. Wie lidsst sich die interne Struktur einer HDF-Datei préazise und formal beschreiben, um
eine konsistente, maschinenlesbare Organisation der Daten zu gewihrleisten?

2. Wie konnen Kontext und Bedeutung der Daten so modelliert werden, dass ihre semantische
Aussagekraft fiir langfristige Nutzung und Interpretation erhalten bleibt?

Bei der Modellierung semantischer Metadaten ist zwischen fechnischen und kontextuellen In-
formationen zu unterscheiden:

* Technische Informationen beschreiben Struktur, Format und Speicherorganisation der
Daten, etwa Datentypen, Dimensionen oder Speicherlayout. Sie sind notwendig, um Daten
korrekt zu interpretieren, zu validieren und softwareseitig weiterzuverarbeiten. Diese
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Informationen sind in der HDF5-Struktur bereits implizit vorhanden und kénnen durch
Ontologien explizit gemacht werden.

* Kontextuelle Informationen beziehen sich auf die inhaltliche Bedeutung der Daten,
beispielsweise welche physikalischen GroBen erfasst wurden, unter welchen Randbedin-
gungen Messungen oder Simulationen durchgefiihrt wurden, oder welchem Projekt und
welchen Personen die Daten zuzuordnen sind. Diese Informationen sind typischerweise
extern zur HDF5-Datei und miissen aktiv (manuell oder automatisiert) erfasst werden.

Diese Differenzierung ist wesentlich fiir ein nachhaltiges Forschungsdatenmanagement, da sie
eine klare Trennung zwischen struktureller Handhabbarkeit und inhaltlicher Interpretation er-
moglicht. Ontologien stellen hierfiir ein geeignetes Instrument dar, da sie sowohl technische als
auch kontextuelle Informationen formal, eindeutig und maschinenlesbar modellieren konnen.

Strukturelle Beschreibung

Die technische Beschreibung einer HDF-Datei lésst sich aus zwei Perspektiven betrachten: einer
externen und einer internen.

Die externe Perspektive richtet sich auf Aspekte der Veroffentlichung, Auffindbarkeit und Zu-
ganglichkeit der Daten. Dazu zdhlen der Speicherort (z. B. eine persistente URL), das verwendete
Dateiformat, Versions- und Lizenzinformationen, Angaben zu verantwortlichen Personen sowie
das Erstellungs- und Veroffentlichungsdatum. Eine prizise und interoperable Beschreibung die-
ser Merkmale sollte auf standardisierte Metadatenvokabulare wie DCAT zuriickgreifen (vgl.
Unterabschnitt 2.3.1).

Demgegeniiber fokussiert die interne Perspektive auf die Struktur und Organisation der Datei
selbst. Sie beschreibt die hierarchische Anordnung von Gruppen, Datensitzen und Attributen
sowie deren Datentypen, Dimensionen und Speichereigenschaften. Zur formalen Reprisentation
dieser Strukturelemente wurde von der Allotrope Foundation eine Ontologie entwickelt, die
grundlegende HDF5-Konzepte abbildet (Allotrope Foundation, 2024; Millecam et al., 2021).
Diese Ontologie, im Folgenden AF-HDF genannt, stellt Klassen wie hdf:File, hdf:Group und
hdf:Dataset bereit, die sich fiir eine formale, eindeutige Représentation der internen HDFS5-
Struktur eignen. Die AF-HDF-Ontologie ist als Teil des Allotrope Data Format (ADF) etabliert
und wird von einem breiten Konsortium von Pharma- und Wissenschaftsunternehmen gepflegt
(Allotrope Foundation, 2024).

Die beiden Perspektiven sind in Abbildung 4.4 schematisch dargestellt. Wihrend die linke Seite
(externe Perspektive) die Integration in Datenkataloge und Repositorien mittels DCAT abbildet,
zeigt die rechte Seite (interne Perspektive) die hierarchische Struktur der Datei auf Grundlage
der AF-HDF-Ontologie. Die dazugehorigen RDF-Serialisierungen beider Perspektiven sind in
Listing 4.1 und Listing 4.2 im Turtle-Format dargestellt.

Beide Beschreibungen beziehen sich auf dasselbe physische Objekt (die Datei result.hdf). Ihre
Verkniipfung erfolgt tiber das im DCAT-Vokabular definierte Pridikat dcat:downloadURL, das
eine logische Verbindung zwischen der konzeptionellen Beschreibung (dcat:Dataset) und der



Einfiihrung eines FDM-Konzepts basierend auf HDF5

http://www.w3.org/ns/dcat# https://purl.allotrope.org/ontologies/hdf5/1.8#
Dataset https://.../result.hdf
application/x-hdf 4= Dataset a Q*a —> File
\ distribution name rootGroup
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N hdf5 contact it
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Abbildung 4.4: Schematische Darstellung zweier Perspektiven auf dieselbe HDF-Datei
result.hdf. Links: externe Beschreibung mit DCAT fiir Auffindbarkeit
und Katalogisierung. Rechts: interne Beschreibung der Datei mittels
AF-HDF-Ontologie fiir maschinenlesbare Analyse und Verarbeitung.
Beide Graphen sind iiber die Download-Ressource verkniipft (grauer
Knoten, 0). Die Verkniipfung ermoglicht es, dass konzeptionelle und
technische Beschreibung nicht isoliert, sondern kohédrent interpretiert
werden konnen.

konkreten Datei (hdf:File) herstellt. In der Abbildung ist dies iiber den grauen Knoten (O)
verdeutlicht.

Listing 4.1: Externe Beschreibung einer HDF-Datei als dcat: Dataset im Turtle-Format.

@prefix dcat: <http://www.w3.o0rg/ns/dcat#> .
@prefix dcterms: <http://purl.org/dc/terms/> .
@prefix ex: <https://example.org/> .

ex:resultDS a dcat:Dataset ;
dcterms:creator <https://orcid.org/0000-0001-8729-0482> ;
dcterms:title "Simulationsergebnisse"@de ;
dcat:distribution [ a dcat:Distribution ;
dcat:downloadURL <https://example.org/result.hdf> ;
dcat:mediaType "application/x-hdf5" ]

Listing 4.2: Interne Beschreibung der HDF-Struktur mit der AF-HDF-Ontologie. Als
Ressource dient dieselbe URL, auf die in der DCAT-Beschreibung verwie-
sen wird.

@prefix hdf: <http://purl.allotrope.org/ontologies/hdf5/1.8#> .

<https://example.org/result.hdf> a hdf:File ;
hdf:rootGroup [ a hdf:Group ;
hdf:name "/" ;
hdf:member [ a hdf:Dataset ;
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hdf:name "/u" ;
hdf:datatype hdf:H5T_IEEE_F64LE;
hdf:dataspace [
a hdf:Dataspace ;
hdf:rank 3 ; 1

Die daraus resultierende Beziehungskette lautet:
dcat:Dataset — dcat:Distribution — dcat:downloadURL — hdf:File

Damit bleibt der semantische Unterschied zwischen der abstrakten Datensatzbeschreibung und
der konkreten Reprisentation des Dateiinhalts gewahrt, wihrend zugleich eine semantisch
korrekte Verbindung zwischen beiden hergestellt wird. Ein dcat:Dataset beschreibt die For-
schungsressource auf konzeptueller Ebene, wihrend das iiber dcat:downloadURL referenzierte
Objekt als hdf:File spezifiziert ist.

Diese Modellierung ermoglicht es automatisierten Systemen, semantische Schlussfolgerungen
(Inferenz) zu ziehen und damit die FAIR-Prinzipien technisch zu operationalisieren. Auf der
strukturellen Ebene (AF-HDF + DCAT) kann ein System beispielsweise automatisch erkennen,
dass mehrere HDF5-Dateien die gleiche technische Struktur aufweisen — etwa die gleichen
Datentypen und Dimensionen sowie identische oder kompatible Zeichenkette fiir Einheiten
(z.B. beide ,,m/s*). Dies ermdglicht eine erste technische Vergleichbarkeit und adressiert Inter-
operabilitit (I) auf struktureller Ebene. Durch Provenienzannotationen (prov:wasDerivedFrom,
prov:wasGeneratedBy) konnen sog. ,,Reasoner automatisch nachvollziehen, welche Daten und
Methoden in ein Ergebnis flossen, was Reproduzierbarkeit und Wiederverwendbarkeit (R) ge-
wihrleistet. Maschinelle Validierung gegen semantisch definierte Beschrinkungen (wie sie etwa
SHACL formalisiert) stiarkt zusitzlich Auffindbarkeit (F) durch hohere Datenqualitit.

Damit sich der Mehrwert dieser strukturellen Modellierung vollstindig entfaltet, miissen die
Inhalte der HDF5-Dateien durch doménenspezifische Metadaten ergidnzt werden. Erst mit
inhaltlich-semantischen Annotationen konnen automatisierte Systeme fachliche Vergleichbar-
keit erkennen — etwa dass zwei Geschwindigkeitsfelder unter dhnlichen Reynolds-Zahlen oder
Randbedingungen entstanden sind. Dies eroffnet weiterfiihrende Inferenzmdoglichkeiten fiir fach-
liche Validierung, Datenintegration und automatisierte WissenserschlieBung, wie im folgenden
Abschnitt erldutert wird.

Inhaltliche Beschreibung

Technische Modellierungen durch Ontologien wie DCAT oder AF-HDF erfassen keine do-
minenspezifischen Wissenskonzepte, da sie als generische, format- bzw. strukturorientierte
Vokabulare konzipiert sind. HDF-Dateien fungieren hingegen als Container fiir Daten, deren
Bedeutung inhaltlich einer spezifischen Domine zugeordnet ist, etwa Stromungsmechanik, Ma-
terialwissenschaft oder Chemie. Der semantische Kontext dieser Daten kann nur durch die
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Bereitstellung geeigneter dominenspezifischer Attribute und Annotationen erschlossen werden.
Dabei ergeben sich zwei zentrale Herausforderungen:

(a) Die Einhaltung von Benennungskonventionen liegt vollstindig in der Verantwortung der
Anwender, was leicht zu Inkonsistenzen und Missverstandnissen fiihrt.

(b) Die semantische Bedeutung natiirlichsprachiger Attribute ist fiir automatisierte Systeme
nicht ohne weiteres interpretierbar.

Diese Defizite fiihren sowohl bei der manuellen Analyse als auch bei der automatisierten Ver-
arbeitung zu Mehrdeutigkeiten und Interpretationsproblemen. Ein fundamentales Problem ist
die inhdrente Ambiguitit natiirlicher Sprache: Einzelne Begriffe konnen je nach Kontext unter-
schiedliche Konzepte bezeichnen (Polysemie) oder mehrere Bedeutungen haben (Homonymie).
So kann der Begriff Druck den mechanischen, dynamischen, statischen oder totalen Druck ei-
nes Fluids, aber auch psychologischen Druck bezeichnen. Ohne zusitzlichen Kontext bleibt die
exakte Bedeutung unklar, was das Risiko von Missinterpretationen erheblich erhoht. Wie in Ab-
bildung 2.1 dargestellt, mindert dies den Informationsgehalt und damit den Mehrwert der Daten.
Der erhohte Aufwand zur Kontextbestimmung wirkt sich zudem negativ auf die Akzeptanz aus
und reduziert die Wahrscheinlichkeit einer Nachnutzung in spiteren Forschungsarbeiten.

Fiir eine eindeutige, maschineninterpretierbare Interpretation ist daher eine formalisierte Struktur
erforderlich, die jedem Konzept und jedem Attribut eine prizise, referenzierbare Bedeutung
zuweist. Ein naheliegender Ansatz besteht in der Ergdnzung natiirlicher Attribute um zusitzliche
Kontextinformationen, etwa ,,physikalische Einheit* oder ,,Fluideigenschaft®. Noch konsistenter
und maschineninterpretierbarer gelingt dies durch die Verwendung semantischer Annotationen
mithilfe von Internationalen Ressourcen-Identifikatoren (IRIs). Anstatt das Attribut unit lediglich
textuell zu definieren, kann es beispielsweise mit der standardisierten Eigenschaft m4i:hasUnit)
verkniipft werden, und der Wert ,,m/s*“ kann durch die standardisierte QUDT-Einheit qudt: M-
PER-SEC prazisiert werden. Auf diese Weise wird die Bedeutung maschinenlesbar kodiert
und in ein standardisiertes semantisches Netzwerk eingebettet, was die Interoperabilitit und
Wiederverwendbarkeit deutlich starkt.

Zur Verdeutlichung wird nachfolgend zwischen natiirlichen Attributen und semantischen
Attributen unterschieden:

* Natiirliche Attribute sind benutzerdefinierte Angaben in natiirlicher Sprache, wie etwa
,,Einheit”, ,,Beschreibung* oder ,,Datum der Aufzeichnung®. Auch dann, wenn die Be-
nennungen einer etablierten Konvention folgen, bleibt ihre semantische Eindeutigkeit
begrenzt, da natiirliche Sprache interpretationsabhingig ist. Diese Attribute sind zwar
einfach zu erstellen und zu verstehen, ermoglichen aber nur begrenzte maschinelle Verar-
beitung.

* Semantische Attribute basieren auf standardisierten Ontologien und werden durch RDF-
Tripel mittels IRIs definiert. Jedes Attribut referenziert auf eine formal definierte Eigen-
schaft einer Ontologie (z.B. m4i:hasUnit). Vorausgesetzt, dass die verwendeten Onto-
logien dokumentiert und fiir Systeme zuginglich sind, erhalten die Metainformationen
dadurch einen klaren Kontext und sind standardisiert maschineninterpretierbar.
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In der Praxis existiert ein Spektrum zwischen diesen beiden Polen. Die Anreicherung natiirlicher
Attribute mit semantischen Annotationen kann die Beschreibungstiefe und Maschineninterpre-
tierbarkeit erhohen, erfordert jedoch sorgfiltiges Vorgehen und zusitzlichen Aufwand bei der
Erstellung der HDF5-Datei. Ein ausgewogenes Verhiltnis zwischen Detaillierung und Prakti-
kabilitit ist daher entscheidend. Als praktische Richtlinie sollten mindestens Schliisselkonzepte
und kritische physikalische Groflen semantisch annotiert werden; detailliertere Annotationen
konnen schrittweise ergianzt werden.

Durch die systematische semantische Annotation von HDF-Datensétzen, -Gruppen und -Attributen
mittels IRIs wird die Bedeutung der Inhalte innerhalb einer HDF5-Datei eindeutig und formal
festgelegt. Da HDFS5 und géngige Programmierschnittstellen eine solche semantische Erweite-
rung bislang nicht nativ unterstiitzen, wurde im Rahmen dieser Arbeit eine entsprechende Losung
entwickelt. Thre technische Umsetzung erfolgt mithilfe der Python-Bibliothek ASrdmtoolbox
(Probst und Pritz, 2024, 2026) und wird in Unterabschnitt A.2.1 detailliert beschrieben. An
dieser Stelle wird zunichst das zugrunde liegende Konzept erlautert.

Annotation von HDF5 Attributen mittels IRIs

Abbildung 4.5 stellt die parallele Verwendung natiirlicher und semantischer Attribute in einer
HDF-Datei anhand eines RDF-Graphen dar. Das Beispiel beschreibt eine HDF-Gruppe mit dem
Pfad ,/Kontakt®, die zur Dokumentation der Ansprechperson fiir Riickfragen zum Dateiinhalt
dient. Im RDF-Graphen ist diese Gruppe als hellgrauer Knotenpunkt O dargestellt.

Der Gruppe wurde beim Erstellen das Attribut ,,id* mit dem Wert ,,0000-0001-8729-0482*
hinzugefiigt. Im Graphen ist dies iiber die Eigenschaften hdf:name und hdf:data des Attribut-
Knotens (O) abgebildet. Ohne weitere Kontextualisierung bleibt jedoch unklar, dass es sich
hierbei um eine ORCID-1D handelt — der Wert ist lediglich eine Zeichenkette und damit fiir
Maschinen nicht eindeutig interpretierbar.

Die semantische Anreicherung wird im rechten Teil des RDF-Graphen durch rot gestrichel-
te Pfeile veranschaulicht. Die HDF-Gruppe ,,/Kontakt* repréasentiert inhaltlich eine Person.
Entsprechend verweist der rote Knotenpunkt (®) mittels rdf:type auf die Klasse foaf:Person.
Diese Person verfiigt iiber eine eindeutige Identifikationsnummer, die von ORCID vergeben
wird. Die Verbindung zwischen der Person und dem Attributwert erfolgt iiber die Eigenschaft
mdi:orcidld. Da die Person als Ressource eindeutig identifizierbar ist, kann sie durch die IRI
https://orcid.org/0000-0001-8729-0482 reprasentiert werden.

Im RDF-Graphen lassen sich somit sowohl die HDF-Gruppe (O) als auch die inhaltlich beschrie-
bene Person (@) als eigenstindige Ressourcen modellieren. Um auszudriicken, dass die Gruppe
inhaltlich genau diese Person beschreibt, konnen beide Ressourcen iiber eine geeignete Relation
— etwa dcterms:relation — miteinander verkniipft werden.

Das Beispiel verdeutlicht, wie sich Elemente einer HDF-Datei konsistent in RDF-Strukturen
abbilden lassen: HDF Gruppen oder Datensidtzen fungieren als Subjekte, Attribute bilden
Schliissel-Wert-Paare und entsprechen damit dem RDF-Priidikat und -Objekt. Eine Ubersicht
dieser Entsprechungen bietet Tabelle 4.1.
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Zur Demonstration der praktischen Umsetzung zeigt Listing 4.3 den entsprechenden Python-
Code. Die daraus resultierende RDF-Représentation im Turtle-Format ist in Listing 4.4 darge-
stellt und entspricht inhaltlich dem in Abbildung 4.5 visualisierten Ausschnitt. Weitere techni-
sche Details zur semantischen Annotation mit der Python-Bibliothek h5rdmtoolbox werden in
Unterabschnitt A.2.1 erldutert.

"/Kontakt"

hd?:name

determs:relation g https://orcid.org/0000-0001-8729-0482
, ‘rdf:type

hdf:Group *a

hdf:attribute

/ * [oafPerson |
Borod oaf:Person
Attribute -2 rr}41 :orcidld
/
htif:data /

hdf:name »
A 0002000 18739-04827

”id”

Abbildung 4.5: Semantisches Aquivalent der HDF5 Attributvergabe am Beispiel von
Kontaktinformationen. Das Attribut ,,id*“ der Gruppe ,,/Kontakt* kann
semantisch als Person (foaf: Person) annotiert werden, die liber eine IRI
verfiigt und die Eigenschaft m4i:orcidld besitzt.

HDF5 Element  RDF Aquivalent  Beispiel

Dataset / Gruppe  Subjekt (IRI) <https://orcid.org/0000...>
Attribut-Schliissel Pradikat (IRI) mdi:orcidld
Attribut-Wert Objekt (Literal/IRT) "0000-0001-8729-0482"

Tabelle 4.1: Gegeniiberstellung bzw. Zuordnung der Bestandteile einer HDS Datei zu
den Elementen der Bestandteile eines RDF Tripels.

Mit der Moglichkeit, semantische Metadaten im Kontext von HDFS5 zu nutzen, wurde zunéchst
eine fechnische Losung geschaffen. Viele grundlegende Eigenschaften zur Annotation von Be-
ziehungen und Referenzen lassen sich dabei aus etablierten High-Level-Ontologien wie PROV,
DCTERMS, DCAT oder M41 tibernehmen. Fiir die Beschreibung doménenspezifischen Wis-
sens, z. B. zur Charakterisierung von Stromungsparametern, Messgroflen oder experimentellen
Bedingungen, stehen jedoch nicht in allen Fillen geeignete, offentlich verfiigbare Ontologien
zur Verfligung.

Eine vollstindige Eigenentwicklung einer umfassenden Dominenontologie wire zwar konzep-
tionell ideal, geht jedoch mit erheblichem fachlichem Aufwand, hohem Zeitbedarf und kontinu-
ierlichem Pflegebedarf einher. Stattdessen orientiert sich diese Arbeit an der bewiéhrten Praxis
der CF Conventions (vgl. Unterabschnitt 2.3.1), einem etablierten Standard fiir die Beschreibung
und Dokumentation von Messdaten aus der Klimaforschung. Die CF Conventions definieren
standardisierte Vokabulare (sogenannte Standardnamen), die Konzepte wie physikalische Gro-
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Listing 4.3: Implementierung des Beispiels aus Abbildung 4.5 durch h5rdmtoolbox.

import h5rdmtoolbox as h5tbx

with h5tbx.File() as h5:

g = h5.create_group(
name="Kontakt",
rdf_type="http://www.w3.0rg/ns/prov#Person",
rdf_subject="https://orcid.org/0000-0001-8729-0482"

)

g.attrs["id"] = h5tbx.Attribute(
value='0000-0001-8729-0482",
rdf_predicate="http://w3id.org/nfdi4ing/metadatading#orcidId"

)

print(h5.serialize(fmt="ttl", structural=True))

Listing 4.4: Serialisierung der HDF5 Datei aus Listing 4.3

@prefix hdf: <http://purl.allotrope.org/ontologies/hdf5/1.8#> .
@prefix md4i: <http://w3id.org/nfdid4ing/metadatading#> .
@prefix prov: <http://www.w3.org/ns/prov#> .

@prefix schema: <https://schema.org/> .

<https://orcid.org/0000-0001-8729-0482> a prov:Person ;
m4i:orcidId "0000-0001-8729-0482"

[T a hdf:File ;
hdf:rootGroup [ a hdf:Group ;
hdf:member [ a hdf:Group ;
hdf:attribute [ a hdf:StringAttribute ;
hdf:data "0000-0001-8729-0482" ;
hdf:name "id" ] ;
hdf:name "/Kontakt" ;
schema:about <https://orcid.org/0000-0001-8729-0482> ] ;
hdf:name "/" 1]

Ben und Einheiten konsistent und prézise beschreiben.

Bislang existiert jedoch keine formale Ontologie-Reprisentation der CF Conventions, die eine
maschinenlesbare, interoperable Nutzung der Standardnamen ermdglicht. Das folgende Kapitel
adressiert diese Liicke: Es entwickelt eine Ontologie, die die fiir das FDM-Konzept relevanten
Kernkomponenten der Standardnamen formalisiert und damit die Briicke zwischen informalen
Konventionen und semantischen Web-Technologien schligt. Auf diese Weise wird ein flexibles,
wartbares Rahmenwerk geschaffen, das sowohl die Prizision doménenspezifischen Wissens als
auch die praktische Handhabbarkeit und langfristige Wartbarkeit sicherstellt.
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4.6 Einfuhrung der Standardnamenontologie SSNO

Die nachhaltige und konsistente Beschreibung wissenschaftlicher Daten im Sinne der FAIR-
Prinzipien setzt den gezielten Einsatz von Ontologien voraus. Hierbei entsteht jedoch ein Span-
nungsfeld: Einerseits erfordert die Entwicklung doménenspezifischer Ontologien erheblichen
fachlichen und organisatorischen Aufwand, andererseits ist eine hinreichend prézise und ma-
schinenlesbare Metadatenbeschreibung unverzichtbar.

Mit dem Konzept der Standardnamen greift diese Arbeit eine praxisnahe Losung auf, die
zwischen diesen beiden Polen vermittelt. Standardnamen gehen auf die etablierten Climate and
Forecast (CF) Conventions aus der Klimaforschung zuriick, die einheitliche Bezeichnungen
fiir physikalische Groen und deren Eigenschaften bereitstellen. Dieses Prinzip lésst sich auf
HDF5-Daten iibertragen und generalisieren, sodass auch in anderen Fachbereichen eindeutige
und interoperable Metadaten gewihrleistet werden konnen.

Dabislang keine formale Ontologie existiert, die das Konzept der Standardnamen im RDF/OWL-
Format abbildet, werden in dieser Arbeit die Grundprinzipien der CF Conventions verallgemei-
nert und in einer eigenen Ontologie modelliert. Ziel ist es, semantische Metadaten doménen-
tibergreifend nutzbar zu machen und gleichzeitig gentigend Flexibilitdt zu wahren, um fachspe-
zifische Erweiterungen zu ermdglichen. Dadurch entfillt die Notwendigkeit, fiir jedes Projekt
oder Fachgebiet individuelle Ontologien neu zu entwickeln und langfristig zu pflegen.

In den folgenden Abschnitten wird das Konzept der Standardnamen, wie es in den CF Conventi-
ons definiert ist, zunédchst im Detail erlautert und anschlieBend so erweitert, dass es allgemeiner
und disziplinunabhingiger anwendbar ist. Auf dieser Grundlage wird die Simple Standard Name
Ontology (SSNO) entwickelt.

4.6.1 Zentrale Konzepte von Standardnamen und -tabellen

Die CF Conventions werden zentral unter https://cfconventions.org (M. Harris, 2025a) gepflegt
und spezifizieren, welche Attribute fiir jede Variable in einernetCDF4-Datei? verwendet werden
sollten. Zentrale Attribute sind die physikalische Einheit (units), eine menschenverstindliche
Kurzbeschreibung (long_name) sowie der standard_name. Letzterer spielt eine Schliisselrol-
le, da er eine exakte, standardisierte Beschreibung der Variablen ermdglicht und damit die
Auffindbarkeit und Vergleichbarkeit von Daten entscheidend verbessert.

Standardnamen bestehen aus durch Unterstriche getrennten englischen Begriffen und sind in
einer von der Community gepflegten Standardnamentabelle verzeichnet. Diese Tabelle enthilt
nicht nur eine Liste zulédssiger Standardnamen, sondern auch Regeln zur Definition neuer Namen
sowie zur Modifikation bestehender Bezeichnungen (M. Harris, 2025a). Ein Beispiel ist:

air_pressure_at_mean_sea_level .

3Die CF Conventions wurden urspriinglich fiir das Format netCDF4 entwickelt, das ab Version 4.0.0 HDF5
als Basisformat nutzt (Unidata, 2024). netCDF4-Variablen entsprechen direkt HDF5-Datasets, und die kon-
zeptionellen Strukturen sind daher unmittelbar iibertragbar. Auch wenn die Konventionen formal netCDF4
adressieren, ermoglicht ihre technische Ndhe zu HDFS5 eine direkte Anwendung auf die in dieser Arbeit be-
trachteten HDF5-basierten Datenstrukturen.
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Ein solcher Standardname kodiert komplexe Informationen in kompakter Form, ist menschen-
wie maschinenlesbar und verweist auf eine prédzise Definition der enthaltenen Konzepte (z. B.
air_pressure, mean_sea_level). Erginzend wird fiir jeden Standardnamen eine kanonische Ein-
heit spezifiziert.

Durch diese Standardisierung konnen Analyse- und Visualisierungsprogramme automatisch auf
Variablen zugreifen und deren Kontext interpretieren. Zahlreiche Softwarepakete (M. Harris,
2025b), darunter auch generische Bibliotheken wie die Python-Bibliothek xarray (Hoyer und
Hamman, 2017), unterstiitzen die Verarbeitung solcher standardisierter Attribute.

Die CF Conventions sind in Klimaforschung, Meteorologie und Ozeanografie weit etabliert.
AuBerhalb dieser Disziplinen existiert jedoch bislang keine systematische Adaption des Ansat-
zes, obwohl gerade in Bereichen mit fragmentierten Metadatenstrukturen erheblicher Nutzen
zu erwarten wire. Eine diszipliniibergreifende Ubertragung erfordert die Generalisierung zwei-
er zentraler Aspekte: Erstens miissen die taxonomischen Kategorien von Atmosphiren- und
Ozeanvariablen auf beliebige Doménen (Stromungsmechanik, Materialwissenschaft, Biologie
etc.) verallgemeinert werden. Zweitens muss das Konzept von einer webbasierten Tabelle in eine
formale RDF/OWL-Ontologie (Top-Level-Ontologie) iiberfiihrt werden, um maschinenlesbaren
Zugriff, semantische Verkniipfungen und automatisierte Validierung zu ermdoglichen.

Bei der Bewertung von Standardnamen als Ansatz zur Datenannotation sind vier zentrale Qua-
litdtskriterien entscheidend:

1. Aufwand (Praktikabilitat): Die Angabe von lediglich zwei Attributen (standard_name
und units) verursacht nur geringen, praxisgerechten Mehraufwand.

2. Informationsgehalt (Semantik): Uber die Verlinkung zur Standardnamentabelle oder
-ontologie sind umfassende Kontextinformationen unmittelbar verfiigbar.

3. Auffindbarkeit (Suchbarkeit): Die kompakte, standardisierte Benennung erleichtert die
gezielte Suche nach Variablen innerhalb von Dateien und iiber Datensitze hinweg.

4. Validierung (Konsistenz): Der Eintrag des Standardnamens erlaubt eine automatische
Uberpriifung der Einheit, indem die in der Tabelle/Ontologie definierte kanonische Einheit
mit der in der Datei angegebenen verglichen wird.

4.6.2 Generalisierung und Ontologie-Modellierung

Fiir die Ubertragung der CF Conventions auf weitere wissenschaftliche Disziplinen ist eine Ab-
straktion ihrer Kernprinzipien erforderlich. Drei zentrale Bausteine bilden dabei die Grundlage
der Generalisierung:

1. Standardnamen: Kern der CF Conventions ist die Definition von Standardnamen, die je-
weils aus einer Bezeichnung, einer kanonischen Einheit sowie einer prazisen Beschreibung
bestehen. Im verallgemeinerten Kontext konnen Standardnamen beliebige doménenspe-
zifische Konzepte repriasentieren.

2. Standardnamentabelle: Diese Tabelle dokumentiert simtliche Standardnamen. Wéhrend
die CF Conventions auf die Doméne der Klima- und Atmosphérenforschung beschrinkt
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sind, ist eine generalisierte Form fiir diszipliniibergreifende Anwendungen erforderlich.
Die Ontologie-Reprisentation ermdglicht dabei nicht nur die Verwaltung von Standard-
namen, sondern auch die Formalisierung von Konstruktionsregeln und Beziehungen.

3. Dokumentation und Erweiterbarkeit: Die CF Conventions veroffentlichen die Standard-
namentabelle sowie Regeln zur Bildung neuer Namen iiber eine zentrale Web-Plattform
(M. Harris, 2025a). Fiir eine generalisierte, Ontologie-basierte Losung muss ein vergleich-
bares, aber technisch unabhéngigeres und flexibleres Konzept etabliert werden, das sowohl
Nachvollziehbarkeit als auch dezentralisierte Weiterentwicklung sicherstellt.

Die vorliegende Arbeit beschrinkt sich auf diese drei Kernkonzepte und iiberfiihrt sie in eine
Ontologie. Eine eigenstindige Ontologie ist erforderlich, da bislang keine formale Ontologie fiir
die CF Conventions existiert. Durch die Einfiihrung eindeutiger Identifikatoren (IRIs) fiir Stan-
dardnamen werden insbesondere die automatische Verarbeitung, semantische Verkniipfungen
und die Validierung von Daten erheblich erleichtert. Dariiber hinaus konnen in einer Ontologie
nicht nur Namen und Einheiten, sondern auch die logischen Regeln zur Konstruktion neuer
Standardnamen konsistent abgebildet werden.

Die nachfolgend vorgestellte Simple Standard Name Ontology (SSNO) verfolgt das Ziel, die
erfolgreichen Kernelemente der CF Conventions beizubehalten, sie jedoch zu abstrahieren und
fiir den breiteren wissenschaftlichen Kontext zuginglich zu machen. Die zentralen Konzepte und
Entwurfsentscheidungen der Ontologie werden im Folgenden dargestellt. Erginzende technische
Details finden sich in Unterabschnitt A.3.3.

Ontologieentwurf

SSNO ist als Ontologie in OWL2 definiert und mit RDF Schema (RDFS) formalisiert (Probst
und Pritz, 2025¢c; W3C OWL Working Group, 2012). Abbildung 4.6 zeigt die Kernkompo-
nenten der Ontologie StandardName und StandardNameTable. Beide stehen iiber die inversen
Eigenschaften ssno:standardNames und ssno:standardNameTable in Beziehung. Eine Standard-
namentabelle enthilt mindestens einen Standardnamen sowie Regeln zu dessen Modifikation, die
tiber hasModifier modelliert werden. Ebenso sind die integrierten Klassen externer Ontologien
dargestellt.

Die Kernbausteine der SSNO reprisentieren konzeptuelle Entitdten und keine real-weltlichen
Objekte wie etwa foaf: Person. Daher ist die Standardnamentabelle als skos: ConceptScheme und
der Standardname als skos:Concept. Simple Knowledge Organization System (SKOS) ist ein
Vokabular zur formalen Abbildung von Wissensorganisationen wie Thesauri, Klassifikationen
oder Taxonomien.

Durch die Ableitung der zentralen Klassen skos:Concept bzw. skos:ConceptScheme kdnnen
Standardnamen und -tabellen konsistent in semantische Begriffssysteme integriert werden. SKOS
bringt zudem niitzliche Eigenschaften mit, die direkt fiir die Beschreibung und Verwaltung von
Standardnamentabellen genutzt werden konnen. Eine Auswahl relevanter Eigenschaften ist in
Tabelle A.6 dargestellt.
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Besonders hervorzuheben sind die Mechanismen zur Modellierung hierarchischer und assozia-
tiver Beziehungen wie skos:broader, skos:narrower und skos:related, die eine strukturierte Ein-
ordnung der Konzepte erlauben. Dariiber hinaus ist SKOS fiir dynamische Szenarien geeignet,
wie sie auch fiir Standardnamentabellen typisch sind. So kénnen Anderungen, Erweiterungen
oder Verweise etwa liber skos:changeNote und skos:editorialNote dokumentiert werden.
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Abbildung 4.6: OWL-Klassendiagramm der Simple Standard Name Ontology mit den
zentralen Beziehungen. Die Hauptklassen sind ssno:StandardName und
ssno:StandardNameTable. Gestrichelte Klassen und weil3 hinterlegte
Felder verweisen auf externe Ontologien und verdeutlichen deren Ein-

bettung in die SSNO.

Uber SKOS hinaus werden weitere zentrale Eigenschaften zur Beschreibung zusétzlicher Meta-
daten durch das Dublin Core Metadata Terms (DCTERMS) Vokabular abgedeckt. Hierbei spielt
die Moglichkeit der Versionierung eine wichtige Rolle. Dublin Core erleichtert die standardkon-
forme und interoperable Verwaltung von Metadaten, wodurch sich die Integration in bestehende
Systeme vereinfacht. Insbesondere in wissenschaftlichen und institutionellen Umgebungen, in
denen Metadaten nach den FAIR-Prinzipien strukturiert sein sollen, bieten die Begriffe des
Dublin Core eine Grundlage, die sowohl maschinenlesbar als auch inhaltlich verstindlich ist.
Tabelle A.7 listet im Anhang dieser Arbeit die wichtigsten Dublin Core-Eigenschaften fiir die

Modellierung der Standardnamentabelle auf.

Standardnamentabelle

Die Standardnamentabelle bildet in diesem Konzept ein zentrales Element. Sie wird durch
ein Projekt, eine Forschungsgruppe oder ein Institut definiert und gepflegt. Neben der Zuord-
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nung von Standardnamen liber ssno:standardNames umfasst ihre Beschreibung insbesondere
die Verkniipfung mit den Ressourcen, die sie nutzen, sowie die Referenzierung der Tabelle als
zugingliche Datei.

Obwohl das Konzept der Standardnamen in dieser Arbeit primér fiir die Anwendung in HDF-
Dateien eingefiihrt wird, ist seine Nutzung nicht darauf beschrinkt. Standardnamentabellen kon-
nen ebenso mit Projekten oder anderen Datensétzen verkniipft werden. Wie in Abbildung 4.7
dargestellt, sieht die Ontologie dafiir die Eigenschaften ssno:usesStandardNameTable sowie die
inverse Beziehung ssno:standardNameTableUsedBy vor. Beide sind als Spezialisierungen von
dcterms:relation definiert, wodurch zusitzliche, in SSNO nicht explizit vorgesehene Relatio-
nen modellierbar bleiben. Relevante Anwendungsfille sind insbesondere die Klassen hdf:File,
dcat:Dataset und schema:Project*.

Die Standardnamentabelle muss offen zugédnglich und als Datei zum Download bereitgestellt
werden. Dazu eignen sich unterschiedliche Serialisierungsformate, die eine Veroffentlichung in
wissenschaftlichen Repositorien wie etwa Zenodo ermoglichen. Diese Speicherung kann iiber
das DCAT-Vokabular abgebildet werden: Die Beziehung zwischen ssno:StandardNameTable
und dcat:Dataset wird dabei iiber die Eigenschaft ssno:dataset modelliert, die ebenfalls als
Untereigenschaft von dcterms:relation definiert ist. Ergiinzend ldsst sich aus Perspektive des
Datensatzes die Zugehorigkeit zu einer Standardnamentabelle durch dcat:theme ausdriicken.

Standardnamen

Die Klasse ssno:StandardName reprisentiert einen durch eine Standardnamentabelle definierten
Begriff und bildet damit das zentrale Element des Konzepts. Sie umfasst vier wesentliche
Eigenschaften: ssno:standardName, ssno:description, ssno:longName und ssno:unit.

Die Eigenschaft ssno:standardName spezifiziert den eindeutigen Namen, der als Attributwert in
HDF-Dateien genutzt wird, beispielsweise x_velocity. Uber ssno:description wird eine ausfiihr-
lichere textuelle Erldauterung bereitgestellt, die die Bedeutung des Begriffs prizisiert und seine
Komponenten erklirt. Ein Beispiel: ,,Geschwindigkeit beschreibt die Bewegung von Gasen oder
Fliissigkeiten. Der Zusatz X verweist auf die x-Koordinate des Koordinatensystems und gibt die
Bewegungsrichtung an.*

Die Eigenschaft ssno:longName (optional) dient der Angabe eines alternativen, fiir Anwender
verstindlicheren Namens, der jedoch nicht fiir die maschinelle Verarbeitung vorgesehen ist.
SchlieBlich verweist ssno:unit auf eine Referenzeinheit, die der SI-Einheit der jeweiligen phy-
sikalischen GroBe entsprechen sollte. Die in einem Datensatz tatsdchlich verwendete Einheit
muss nicht identisch sein, muss jedoch eindeutig in die Referenzeinheit konvertierbar sein.

Da physikalische Einheiten in der Praxis in unterschiedlichen Schreibweisen auftreten konnen
(z.B. ,m/s“ oder ,,m s~ *), werden sie nicht als freie Textangaben modelliert. Stattdessen werden
Einheiten als IRIs referenziert, die auf die QUDT-Ontologie (Quantities, Units, Dimensions, and

“In diesem Zusammenhang bezeichnet hdf:File nach der HDF-Ontologie den Container fiir gruppierte, multi-
dimensionale Daten entsprechend der HDF-Spezifikation. Die Datei im Sinne einer Verdffentlichungseinheit
sollte hingegen iiber dcat: Distribution modelliert werden.
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Abbildung 4.7: Eine Standardnamentabelle kann verschiedenen Quellen zugeordnet
werden, darunter hdf: File, dcat: Dataset und schema: Project. Die wech-
selseitige Beziehung zwischen diesen Quellen und der Standardna-
mentabelle wird durch die Eigenschaften usesStandardNameTable bzw.
standardNameTableUsedBy ausgedriickt. Die physische Bereitstellung
der Tabelle kann {iiber ssno:dataset mit ihrer semantischen Beschrei-
bung verkniipft werden, ohne dass zusitzliche Eigenschaften erforder-
lich sind.

Types) verweisen. QUDT bietet eine umfassende, standardisierte Reprisentation physikalischer
GroBen und Einheiten in maschinenlesbarer Form (Masters et al., 0. D.), wodurch eine eindeutige
Konvertibilitdt und Vergleichbarkeit von Einheiten gewihrleistet wird.

Definition domainspezifischer Namen

Neben Standardnamen kann es in bestimmten Anwendungsfillen notwendig sein, zusitzliche,
doménenspezifische Begriffe in einer Standardnamentabelle zu definieren. Hierfiir wird die
Klasse DomainConceptSet eingefiihrt, die iiber die Eigenschaft hasDomainConceptSet mit der
jeweiligen Standardnamentabelle verkniipft ist.

Die Klasse DomainConceptSet dient der Abbildung von Begriffslisten (domain concept sets),
die zentrale Termini eines spezifischen Anwendungsgebiets zusammenfassen. Eine Instanz die-
ser Klasse biindelt mehrere Konzepte, die in einem fachlichen Kontext benédtigt werden, etwa
fiir disziplinspezifische Erweiterungen oder Anpassungen bestehender Standardnamen. Dieses
Konzept gewinnt insbesondere dann an Bedeutung, wenn Standardnamen fiir besondere For-
schungsdominen prézisiert oder erweitert werden miissen. Weitere Details hierzu finden sich
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Listing 4.5: Beispiel einer Beschreibung eines Projekts (,,Project X*‘) im Turtle-Format,
welches eine Standardnamentabelle verwendet.

@prefix dcat: <http://www.w3.0rg/ns/dcat#> .

@prefix dcterms: <http://purl.org/dc/terms/> .

@prefix schema: <https://schema.org/> .

@prefix ssno: <https://matthiasprobst.github.io/ssno#> .
@prefix skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core#> .

<https://example.org/proj-x> a schema:ResearchProject ;
ssno:usesStandardNameTable <https://doi.org/1234> ;
schema:name "Project X"@en .

<https://example.org/snt> a ssno:StandardNameTable ;
skos:prefLabel "Example Standard Name Table"@en .

<https://doi.org/1234> a dcat:Dataset ;
dcterms:relation <https://example.org/snt> ;
dcat:distribution <https://doi.org/1234/files/SNT.jsonld> .

<https://doi.org/1234/files/SNT.jsonld> a dcat:Distribution ;
dcat:downloadURL <https://doi.org/1234/files/SNT.jsonld> ;
dcat:mediaType "text/turtle"

Listing 4.6: Beispiel einer Standardnamendefinition im TTL-Format.

@prefix ssno: <https://matthiasprobst.github.io/ssno#> .
@prefix ex: <http://example.org/> .

ex:x_velocity a ssno:StandardName ;

ssno:standardName "x_velocity" ;
ssno:unit <https://qudt.org/vocab/unit/M-PER-SEC> ;
ssno:description "Velocity in X direction in the local

coordinate system."@en ;
ssno:standardNameTable ex:MyStandardNameTable .

im folgenden Abschnitt sowie in Abschnitt 5.3.

Konstruktion und Modifikation von Standardnamen

Die Regeln zur Konstruktion und Transformation von Standardnamen sind in den CF Conventi-
ons bislang auf einer zentralen Webseite dokumentiert. Mit der Entwicklung der SSNO wird das
Prinzip der Standardnamentabelle jedoch als in sich geschlossene, logisch konsistente Einheit
verstanden. Daraus ergibt sich die Anforderung, auch diese Regeln ontologisch zu modellie-
ren. Auf diese Weise wird die Bildung neuer Standardnamen maschinenlesbar, tiberpriifbar und
unabhingig von externen Dokumentationen.
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Zu diesem Zweck werden die beiden Klassen ssno:Qualification und ssno:Transformation de-
finiert, die Unterklassen von ssno:StandardNameModification sind. Sie stehen iiber die Eigen-
schaft ssno:definesStandardNameModification mit der jeweiligen Tabelle in Beziehung.

Das Prinzip ldsst sich am Beispiel des Standardnamens air_pressure_at_mean_sea_level illus-
trieren. Der Kernbegriff pressure fungiert als Basisstandardname und ist in der Tabelle definiert.
Die Zusitze air und at_mean_sea_level stellen Qualifikationen dar, die den Basisbegrift weiter
spezifizieren:

pressure_|at_mean_sea_level] .
,,medium* ,,at-surface*

Der so gebildete Name ist ein valider Bestandteil der Standardnamentabelle, auch wenn er
nicht explizit aufgefiihrt ist, und kann zur Beschreibung einer physikalischen GroB3e verwendet
werden. Eine Qualifikation definiert ihre zuldssigen Werte liber die Eigenschaft hasValidValues.
Fiir die Qualifikation medium sind dies beispielsweise air und water, wodurch sich Luft- bzw.
Wasserdruck eindeutig beschreiben lassen. Die Qualifikation at_surface spezifiziert hingegen
die Bezugsflache, etwa die Meereshohe (mean_sea_level).

Qualifikationen konnen sowohl vor als auch nach dem Standardnamen auftreten. Dies wird
durch die Eigenschaften before und after formalisiert. Eine schematische Darstellung sdmtlicher
Eigenschaften findet sich in Abbildung 4.8.

(‘string ) (string )

before before + v
/ \/ ‘x name description
[ I .
StandardName Qualification fhasValidValues = m4i:TextVariable:

\
\ /\ } hasPreposition
after after

Abbildung 4.8: Die Klasse Qualifikation mit ihren Eigenschaften.

Mit sogenannten Transformatoren (7ransformation) konnen neue Standardnamen aus bestehen-
den Begriffen abgeleitet werden. Sie dienen dazu, mathematische Operationen oder Verkniipfun-
gen explizit innerhalb der Ontologie abzubilden und damit auch komplexe, abgeleitete Grof3en
formal zu beschreiben. Ein einfaches Beispiel ist der Standardname arithmetic_mean_of _X. Da-
bei fungiert X als Platzhalter fiir einen bestehenden Standardnamen, eine Qualifikation oder ein
Domainkonzept. Durch die Transformation wird der Mittelwert des gewihlten Begriffs eindeutig
spezifiziert.

Der zentrale Unterschied zu Qualifikationen besteht darin, dass Transformationen die Einheit
eines Standardnamens verdandern konnen. Wihrend Qualifikationen lediglich eine zusitzliche
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semantische Spezifizierung vornehmen, kann sich durch Transformationen eine neue physikali-
sche Dimension ergeben. Dies wird in der Ontologie iiber die Eigenschaft altersUnit modelliert.
So bleibt beim arithmetischen Mittel die Einheit unverindert (d.h. ,,[X]*), wohingegen eine
Transformation, die das Verhiltnis zweier Standardnamen X und Y beschreibt, eine neue Ein-
heit der Form ,,[X]/[Y]* erzeugt.

Auf diese Weise ermoglichen Transformationen eine systematische, konsistente und iiberpriif-
bare Erweiterung von Standardnamen um mathematisch definierte GroBen. Eine Ubersicht aller
relevanten Eigenschaften und ihrer Beziehungen ist in Abbildung 4.9 dargestellt.

DomainConceptSet

altersUnit iti name
N deﬁ;ntlon Qualification
Transformation
hasCharacter associatedWith StandardName
_~

Character

Abbildung 4.9: Die Klasse Transformation mit ihren Eigenschaften.

Durch die Einfiihrung der beiden Klassen ist die systematische Neubildung von Standardna-
men formal definiert. Damit ldsst sich prinzipiell iiberpriifen, ob ein in einer Datei verwendeter
Standardname den in einer bestimmten Standardnamentabelle festgelegten Regeln entspricht.
Um diesen Prozess fiir Anwender praktikabel zu gestalten und das im Datenmanagementkon-
zept verankerte Prinzip der Handhabbarkeit zu wahren, wurde eine Softwarelosung entwickelt,
die Standardnamentabellen automatisch interpretieren und die Verifizierung tibernehmen kann.
Detaillierte Ausfiihrungen zu dieser Implementierung dokumentieren Probst (2025) und finden
sich in Unterabschnitt A.2.2.

Einbettung in existierende Ontologien

Die Wiederverwendung und Anbindung bestehender Ontologien zéhlt zu den zentralen Prinzi-
pien der Ontologieentwicklung, da sie die Interoperabilitit zwischen unterschiedlichen Daten-
quellen und Systemen erheblich erleichtert. Die Simple Standard Name Ontology orientiert sich
daher konsequent an etablierten Vokabularen und integriert bewéhrte Standards wie SCHEMA,
SKOS, DCTERMS, RDFS sowie die bereits eingefiihrten technischen Ontologien QUDT und
DCAT.

Dariiber hinaus stellt sich die Frage, in welchem Umfang eine Anbindung an weitere Ontologien
sinnvoll und technisch umsetzbar ist. Da Standardnamen in der Regel physikalischen oder nu-
merischen Groflen zugeordnet werden, bietet sich insbesondere eine Integration mit Ontologien
an, die diese GroBen explizit beschreiben. Fiir die in dieser Arbeit verfolgte Zielanwendung ist
vor allem die HDF-Ontologie relevant, da sie eine nahtlose Verkniipfung zwischen semantisch
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annotierten Metadaten und der zugrunde liegenden Datenstruktur ermoglicht. Die SSNO ist so
konzipiert, dass sie flexibel mit weiteren Ontologien kombiniert werden kann, darunter die Eu-
ropean Materials Modelling Ontology (EMMO), die Ontology M41, SOSA sowie PMS-II (vgl.
Abbildung 4.6). Diese Offenheit gewihrleistet die Anschlussfihigkeit der SSNO in unterschied-
lichsten wissenschaftlichen Kontexten. Im Rahmen dieser Arbeit ergeben sich insbesondere
zwei zentrale Ankniipfungspunkte zu anderen Konzepten: Erstens ermoglicht die Eigenschaft
ssno:usesStandardNameTable, Projekte, HDF-Dateien oder Datensitze (im Sinne einer verof-
fentlichten Ressource nach DCAT) mit einer Standardnamentabelle zu verkniipfen. Auf diese
Weise konnen verwendete Standardnamen mit der referenzierten Tabelle abgeglichen werden.
Zweitens konnen Standardnamen auch direkt Konzepten zugeordnet werden, die numerische
Daten reprasentieren. Hierflir sieht die SSNO insbesondere Klassen aus gidngigen Ontologien
wie EMMO, HDFS5, MA4I oder SI vor.

Da sich das in dieser Arbeit entwickelte Datenmanagementkonzept primir auf HDFS kon-
zentriert, liegt ein besonderer Fokus auf dessen Integration. Die Standardnamentabelle kann
mit HDF-Dateien iiber die Eintrittsgruppe (Root, ,,/*) verkniipft werden, deren Attribute als
Beschreibung der gesamten Datei interpretiert werden. Semantisch entspricht dies einer Zuord-
nung der Tabelle zur Klasse hdf:File. Damit ist es moglich, Standardnamen in den Attributen
von HDF-Datasets als einfache Zeichenketten zu hinterlegen, die implizit mit der referenzierten
Tabelle verkniipft sind. Abbildung 4.10 illustriert beide Varianten der Zuordnung.

Neben der Integration des Konzepts in HDF-Dateien ist auch die Anschlussfidhigkeit an weitere,
in den Ingenieurwissenschaften relevante Ontologien von zentraler Bedeutung. Besonders her-
vorzuheben ist hierbei die Ontologie M4I, die im Rahmen von NFDI4Ing entwickelt wird und
sich auf die Modellierung numerischer und experimenteller Variablen sowie deren Kontext in
ingenieurwissenschaftlichen Datenmodellen konzentriert. Durch die Kombination mit der SSNO
entsteht ein komplementires Zusammenspiel. M41 modelliert die Variableneigenschaften (Wert,
Einheit, Kontext), wihrend SSNO den Variablennamen standardisiert. Damit wird M4/ um eine
Ebene erweitert: Eine Variable, die als m4i:NumericalVariable mit bestimmtem Wert und Unit
definiert wird, kann zusitzlich tiber ssno:hasStandardName auf einen standardisierten Namen
referenzieren, der dessen semantische Bedeutung iiber domineniibergreifende Konventionen
dokumentiert.

Das Beispiel in Listing 4.7 verdeutlicht diese Integration. Die Variable xvel wird zunichst
als m4i:NumericalVariable modelliert und mit einem numerischen Wert sowie einer Einheit
beschrieben. Uber die Eigenschaft ssno:hasStandardName wird die Variable zusitzlich mit
einem Standardnamen aus der SSNO verkniipft. Damit wird nicht nur sichergestellt, dass der
Variablenname semantisch eindeutig und maschinenlesbar ist, sondern auch die Grundlage fiir
doméneniibergreifende Interoperabilitidt geschaffen.

Limitierungen

Die SSNO formalisiert das Konzept standardisierter Variablennamen und {iiberfiihrt zentrale
Prinzipien der CF Conventions in eine maschinenlesbare ontologische Repréisentation. Dabei
verfolgt die Ontologie bewusst einen pragmatischen, kompakten Modellierungsansatz, der die



82 Einfiihrung eines FDM-Konzepts basierend auf HDF5

; T i I ssnozhasStandardN
| hdf:File M»: hdf:Dataset :Ssno SN <ono-StandardName

| A

/
ssno:standardName
ssno:standardName

o e

ssno:usesStandardNameTable »X_velocity

ssno:standardNameTable

P»| ssno:StandardNameTable |«

ssno:dataset

| dcat:Dataset

I N g g gy

dcat:accessURL

\

https://doi.org/10.5281...

Abbildung 4.10: Beispiel zweier Moglichkeiten, Standardnamen mit ihren Tabellen mit-
tels SSNO in einer HDF Datei zu verwenden. Links: Ein HDF5 Data-
set wird mit einem Standardnamenobjekt assoziiert, welches auf eine
Standardnamentabelle verweist. Rechts: Das HDFS Dataset zeigt iiber
ssno:standardName auf den Standardnamen, der als Text den Attribut-
wert darstellt. Der Riickschluss auf den Standardnamen aus der Tabelle
erfolgt iiber die Beziehung zwischen hdf:File und der Tabelle

strukturierte Beschreibung wissenschaftlicher Variablen im Sinne der FAIR-Prinzipien ermog-
licht, ohne die Komplexitit umfassender Fachontologien zu tibernehmen. In ihrer aktuellen Form
bestehen jedoch einige konzeptionelle und technische Einschriankungen.

Erstens basiert das Standardnamenkonzept weiterhin auf der linearen Kodierung semantischer
Information innerhalb einer Namensstruktur. Obwohl Qualifikationen und Transformationen
ontologisch modelliert sind, bleibt die vollstindige grammatische Struktur zusammengesetzter
Standardnamen nur eingeschréankt formalisiert. OWL2 ist als auf Beschreibungslogik basierende
Sprache nicht darauf ausgelegt, rekursive oder positionsabhingige Namensstrukturen vollstindig
abzubilden (W3C OWL Working Group, 2012).

Dies zeigt sich beispielsweise beim Standardnamen
difference_of_wall_static_pressure_between_point_c_and_point_a.

Dessen Bedeutung ergibt sich nicht allein aus den enthaltenen Begriffen, sondern auch aus deren
Reihenfolge innerhalb des Namens. Wihrend Transformationen die systematische Ableitung
neuer Standardnamen ermoglichen, kann eine vollstindige grammatische Validierung solcher
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@prefix : <http://example.org/> .

@prefix m4i: <http://w3id.org/nfdid4ing/metadatading#> .
@prefix ssno: <https://matthiasprobst.github.io/ssno#> .
@prefix rdf: <http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#> .

:xvel
rdf:type m4i:NumericalVariable ;
m4i:hasNumericalValue 4.5 ;
m4i:hasUnit "km/h" ;
ssno:hasStandardName :std_x_vel .

:xvel_sn
rdf:type ssno:StandardName ;
ssno:standardName "x_velocity" ;
ssno:unit "m/s" ;
ssno:description "The velocity in direction of the x coordinate"

Listing 4.7: Beispiel fiir die Beschreibung einer numerischen Variable aus der M4I-
Ontologie in Kombination mit SSNO.

Strukturen nicht allein durch die Ontologie erfolgen und erfordert ergéinzende regelbasierte oder
softwaregestiitzte Verfahren.

Zweitens werden Transformationen konzeptionell definiert und konnen auch Anderungen der
Einheit eines Standardnamens beschreiben. Fiir Operationen wie derivative_of _X_wrt_Y wird
beispielsweise erwartet, dass die resultierende Einheit dem Quotienten der Einheiten der Operan-
den entspricht ([ X]/[Y]). In OWL2 kann jedoch lediglich modelliert werden, dass X die Einheit
U,, Y die Einheit U, und das Ergebnis die Einheit U3 besitzt. Eine automatische algebraische oder
dimensionsanalytische Uberpriifung dieser Beziehung ist innerhalb der Ausdrucksmiichtigkeit
beschreibungslogischer Ontologien nicht moglich, sodass die Einheitenspezifikation deklarativ
bleibt.

Dartiber hinaus beschrinkt sich das Konzept der Standardnamen auf die Beschreibung physika-
lischer oder mathematischer Grof3en, fiir die eine kanonische Einheit angegeben werden kann.
Abstraktere Konzepte oder Prozessbeschreibungen (z. B. transient_simulation) lassen sich damit
nicht direkt als Standardnamen modellieren, obwohl eine solche Bezeichnung in bestimmten
Kontexten sinnvoll erscheinen kann. Fiir derartige Begriffe miissen daher erginzende Metada-
tenstrukturen oder Ontologien verwendet werden.

SchlieBlich wurden die CF Conventions nicht vollstidndig in die Ontologie iiberfiihrt. Die Model-
lierung konzentriert sich bewusst auf die zentralen Komponenten des Standardnamenkonzepts,
insbesondere auf Standardnamen, Qualifikationen und Transformationen. Weitere Elemente der
CF Conventions, etwa ,,cell_methods®, ,,flags* oder Attribute wie ,,valid_range*, werden derzeit
nicht ontologisch abgebildet. Dadurch bleibt die Ontologie konzeptionell iibersichtlich, wih-
rend spezifische Anwendungsfille weiterhin durch ergiinzende Metadatenstrukturen modelliert
werden konnen.
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Die genannten Einschrinkungen ergeben sich bewusst aus dem gewihlten pragmatischen Ent-
wurf. Ziel der SSNO ist nicht die vollstindige formale Modellierung physikalischer Prozesse,
sondern die Bereitstellung eines schlanken semantischen Referenzsystems fiir Variablennamen,
das eine interoperable und FAIR-konforme Beschreibung wissenschaftlicher Daten ermoglicht.



5 Anwendung auf eine Validierungsdatenbank
eines generischen Radialventiators

In den vorangegangenen Kapiteln wurde ein generisches, FAIR-orientiertes Konzept fiir das
Management ingenieurwissenschaftlicher Forschungsdaten entwickelt und dessen methodi-
sche Bausteine eingefiihrt. Ziel dieses Kapitels ist die methodische Validierung dieses Kon-
zepts, indem dessen praktische Anwendbarkeit, Konsistenz und daraus resultierende FAIR-
Operationalisierung' anhand eines praxisnahen, heterogenen Anwendungsfalls systematisch in-
stanziiert und tiberpriift wird. Als Validierungsbeispiel dient eine Forschungsdatenbank fiir einen
generischen Radialventilator, die experimentelle und numerische Daten aus unterschiedlichen
Quellen in einem gemeinsamen Datenraum zusammenfiihrt.

Der gewihlte Anwendungsfall ist in mehrfacher Hinsicht anspruchsvoll und eignet sich daher
besonders zur Uberpriifung der Tragfihigkeit des entwickelten FDM-Ansatzes. Die betrachteten
Daten sind multimodal, da sie auf unterschiedlichen Erhebungs- und Modellierungsverfahren
beruhen und sich grundlegend in Struktur, zeitlicher Auflosung und semantischer Bedeutung
unterscheiden. Dazu zihlen unter anderem skalare Betriebspunktmessungen, feldbasierte PIV-
Daten, numerische Simulationsergebnisse aus CFD-Rechnungen sowie geometrische Beschrei-
bungen des Ventilators. Gerade diese Heterogenitit stellt eine typische Herausforderung fiir
FAIR-konformes Forschungsdatenmanagement dar, da die Daten unterschiedliche zeitliche und
semantische Granularitiaten aufweisen, die in klassischen, dateibasierten Anséitzen nur unzurei-
chend gemeinsam adressiert werden konnen.

Ziel dieses Kapitels ist es zu zeigen, wie die in dieser Arbeit entwickelten methodischen Bau-
steine, insbesondere HDF?5 als zentrales Datenformat, ontologiebasierte Metadatenmodelle, do-
minenspezifische Standardnamen sowie softwaregestiitzte Validierungs- und Zugriffskonzepte,
unter diesen Randbedingungen konsistent instanziiert, miteinander verkniipft und iiberpriifbar
angewendet werden konnen. Der Fokus liegt dabei nicht auf der vollstindigen Abdeckung aller
denkbaren Anwendungsfille, sondern auf der nachvollziehbaren und reproduzierbaren Umset-
zung der FAIR-Prinzipien in einem realen ingenieurwissenschaftlichen Kontext.

Zu Beginn erfolgt eine Einordnung des Anwendungsbeispiels sowie die Darstellung des zugrun-
de liegenden Umsetzungskonzepts. Diese Vorgehensweise ist erforderlich, da das entwickelte
FDM bewusst als generischer Rahmen konzipiert ist und fiir die Anwendung auf konkrete For-
schungsdaten projektspezifische Spezifikationen notwendig sind. Hierzu zidhlen unter anderem
die Definition einer dominenspezifischen Standardnamentabelle, die Festlegung des struktu-
rellen Aufbaus der HDF5-Dateien sowie gegebenenfalls die Entwicklung geeigneter Konver-
tierungsstrategien fiir bestehende Datenbestidnde. In den folgenden Abschnitten werden diese
Aspekte getrennt nach den relevanten Datenquellen betrachtet, um die praktische Umsetzbarkeit
des Konzepts iiber verschiedene Datentypen hinweg systematisch zu iiberpriifen.

'FAIR-Operationalisierung bezeichnet hier die konkrete, technisch iiberpriifbare Umsetzung der FAIR-Prinzipien
in Form von Datenstrukturen, Metadatenmodellen, Validierungsregeln und Zugriffsmechanismen.
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5.1 Einordnung und Umsetzungskonzept

Numerische Stromungssimulationen basieren auf einer Vielzahl von Annahmen, insbesondere
im Bereich der Turbulenzmodellierung, die eine der zentralen Herausforderungen der Stro-
mungsmechanik darstellen.

Stromungsmaschinen, die als Energiewandler eine Schliisselrolle im Kontext von Energieeffizi-
enz und Klimaschutz einnehmen, stehen dabei besonders im Fokus. Da experimentelle Methoden
hdufig an ihre Grenzen stoBen, wenn komplexe Stromungsphidnomene innerhalb von Bauteilen
untersucht werden sollen, bleibt die Validierung numerischer Simulationen trotz steigender
Rechenkapazititen unverzichtbar.

Fiir hydraulische Stromungsmaschinen existieren derzeit nur wenige offentlich zugingliche Da-
tenquellen. Speziell fiir Radialventilatoren fehlen frei zugéngliche Validierungsdaten vollstandig.
Zwar stellt die ERCOFTAC-Datenbank verwandte Fille bereit, diese entsprechen jedoch weder
den Anforderungen moderner, FAIR-orientierter Forschungsdatenbanken noch sind alle Inhalte
uneingeschrankt zuginglich (vgl. Unterabschnitt 2.3.3).

Um die Genauigkeit und Aussagekraft numerischer Simulationen fiir Radialventilatoren fundiert
bewerten zu konnen, wurde daher am Institut fiir Thermische Stromungsmaschinen ein spezieller
Radialventilatorpriifstand entwickelt, aufgebaut und eingehende experimentell untersucht.

Die Umsetzung des zuvor entwickelten FDM-Konzepts erfolgt auf Dateiebene entlang drei-
er zentraler Aspekte unter Beriicksichtigung der unterschiedlichen Anwendungskontexte wie
Betriebspunktvermessungen, PIV-Daten, CFD-Simulationen oder geometrische Entwurfsdaten:

1. der strukturellen Organisation und formalen Beschreibung heterogener Priméardaten in
HDFS5 unter Beriicksichtigung der jeweiligen Anwendungskontexte,

2. der semantisch eindeutigen Modellierung physikalischer Gréen, Randbedingungen und
Ergebnisparameter mittels Ontologien und Standardnamen sowie

3. der konsequenten Publikation der Daten- und Softwareartefakte mit DOIs unter Einbezug
semantischer Vernetzung mittels Wikidata.

Zur semantischen Beschreibung physikalischer Parameter und Ergebnisgroflen wird die Stan-
dardnamenontologie SSNO herangezogen. Fiir jeden Anwendungsbereich sind hierzu geeignete
Standardnamentabellen zu spezifizieren.

Fiir experimentelle Bildfeldmessverfahren wie Particle Image Velocimetry (PIV) reicht die allei-
nige Nutzung von SSNO jedoch nicht aus, da zusitzlich methodische, apparative und prozessuale
Informationen formal beschrieben werden miissen. Zu diesem Zweck wurde ergianzend die On-
tologie PIVMeta entwickelt. Da PIV-Daten nicht Bestandteil der in dieser Arbeit betrachteten
Validierungsdatenbank sind und eine detaillierte Darstellung der Ontologie den Rahmen der
vorliegenden Ausfiihrungen tiberschreiten wiirde, wird an dieser Stelle auf eine weitergehende
Behandlung verzichtet. Die Ontologie ist eigenstandig dokumentiert und verdffentlicht und wird
hier lediglich als konzeptionell verwandter, jedoch bewusst ausgeklammerter Baustein benannt.
Insbesondere komplexe experimentelle Verfahren wie PIV zeigen ein hohes Potenzial fiir eine
zukiinftige FAIR-orientierte Formalisierung. Die im Rahmen der Ventilatordatenbank entwi-
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ckelten Ontologie PIVMeta (Probst und Pritz, 2025b) kann hierbei als Ausgangspunkt fiir eine
zukiinftige systematische FAIR-Operationalisierung experimenteller Stromungsdaten dienen.

Abbildung 5.5 visualisiert das Konzept entlang des Forschungsdatenzyklus fiir den Anwed-
nungsfall dar. Im Zentrum stehen fiinf klassische Phasen, beginnend mit der Planungsphase,
die die obigen Standards und Regeln (bspw. SHACL) fiir die Untersuchung definieren sowie
allgemeine Metadaten bereitstellen. Im Schritt ,,Erfassen® werden die heterogenen Primérdaten
durch experimentelle Datenerfassungen und Simulationen erzeugt, die im Schritt ,,Konvertieren*
durch Harmonisierung in HDF Primérdaten und RDF Metadaten tibersetzt werden. Mittels der
spezifizierten Validierungsregeln wird nachfolgend gewihrleistet, dass alle Informationen fiir
eine Analyse der Daten vorhanden sind. Diese Datengrundlage kann so mit persistenten Iden-
tifikatoren publiziert werden, im Rahmen des Praxisbeispiels auf Zenodo. Dieser Forschungs-
datenlebenszyklus ist von der Planung bis zur Publikation eingebettet in Layer, die semantische
Daten und Losungen aus dem ,,Web of Data* bereitstellen sowie in Softwarelosungen, die sowohl
Individualsoftware als auch offentliche Losungen sein konnen. Letzteres ist im Rahmen dieser
Arbeit insbesondere durch die h5rdmtoolbox ein zentrales Element.

5.2 Beschreibung des experimentellen Aufbaus

Der untersuchte Aufbau entspricht einem geschlossenen Ventilatorpriifstand. Das prinzipielle
Schema ist in Abbildung 5.1 dargestellt. Die Luft wird aus einer Beruhigungskammer, in der sich
auch Hilfsventilator und Stromungsgleichrichter befinden, iiber eine Diise angesaugt. Das fiir
die numerische Simulation relevante Gebiet ist durch ,,Einlass* und ,,Auslass* gekennzeichnet.
An diesen Stellen werden die Temperaturen 7, (Einlasstemperatur) und 7, (Auslasstemperatur)
erfasst. Die vom Ventilator erzeugte statische Druckdifferenz wird mittels Wandlochbohrungen
an denselben Querschnitten bestimmt und in Abbildung 5.1 als 4p, ausgewiesen. Eine weitere
Druckdifferenzmessung erfolgt zwischen dem Auslassquerschnitt und einer Messstelle im Inne-
ren der Beruhigungskammer (4p1). Der Volumenstrom V wird indirekt iiber die Druckdifferenz
Apy an einer Messblende bestimmt. Erginzende Messgrolen sind die Umgebungstempera-
tur, die Drehzahl sowie das Drehmoment der Antriebswelle. Mechanische Komponenten des
Priifstandes sind in der Abbildung nicht enthalten.

Die Einstellung des Betriebspunktes bei konstanter Ventilatordrehzahl erfolgt durch den kombi-
nierten Einsatz einer Drossel und eines Hilfsventilators. Die Drossel erhoht die Systemverluste
und ermoglicht die Einstellung von Betriebspunkten mit geringen Volumenstromen. Der Hilfs-
ventilator hingegen kompensiert Verluste und ermoglicht die Untersuchung von Betriebspunkten
mit hohen Volumenstromen.

Mit den beschriebenen Messtechniken ldsst sich die charakteristische Ventilatorkennlinie auf-
nehmen. Zur Erfassung detaillierterer Informationen tiber Stromungsphinomene wird zusétzlich
die planare PIV als optisches Messverfahren eingesetzt. Hierfiir sind ein doppelt gepulster Laser
und eine Kamera orthogonal zueinander angeordnet. Da sowohl das Spiralgehduse als auch die
Tragscheibe des Ventilators aus Plexiglas gefertigt sind, konnen zweidimensionale Geschwin-
digkeitsfelder im Schaufelkanal oder im Spiralgehduse vermessen werden.
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Abbildung 5.1: Prinzipskizze des experimentellen Aufbaus zur Charakterisierung des
Radialventilators. Neben Temperatur und Druckdifferenzen ist ein PIV-
Aufbau installiert, welcher die Erfassung des Stromungsfelds im Schau-
felkanal des Ventilators und der Spirale ermoglicht.

Die Eigenschaften des eingesetzten generischen Radialventilators sind in Tabelle 5.1 zusam-
mengefasst. Eine konstruktive Besonderheit liegt in der Ausfiihrung als Radialventilator mit
mitrotierendem Diffusor. Im Unterschied zu konventionellen Radialventilatoren endet der Schau-
felkanal hierbei nicht biindig mit der Tragscheibe. Der Durchmesser am Schaufelkanalausgang
D5 entspricht folglich nicht dem Durchmesser der Tragscheibe D..

Dieses Konstruktionsprinzip entspricht dem einer sogenannten Diffusorpumpe, bei der der
Schaufelaustritt ebenfalls nicht mit dem AuBendurchmesser des Laufrads iibereinstimmt. In
der Pumpentechnik wird in diesem Zusammenhang vom getrimmten Laufraddurchmesser ge-
sprochen. Dabei werden in der Regel die Schaufelkanten abgedreht, wihrend die Tragscheibe
unverindert bleibt Giilich, 2020. Der abweichende Aullendurchmesser D5 fiihrt zudem zu unter-
schiedlichen Auslassbreiten der Stromungskanéle (b, bzw. by/), was in stromungsmechanischen
Analysen zwingend zu beriicksichtigen ist.

An diesem Detail wird exemplarisch die Relevanz einer prizisen, expliziten Parametrisierung
und formalen Metadatenbeschreibung im Zuge der Datenerfassung deutlich, da implizite Kon-
ventionen oder uneindeutige Annahmen die Vergleichbarkeit und Nachnutzbarkeit der Daten
erheblich einschrinken konnen. Sowohl fiir die theoretische Berechnung des Betriebspunktes
im Entwurfsprozess als auch fiir die spitere Analyse der Ventilatorkennlinie ist es entscheidend,
welcher Durchmesser fiir die Berechnung charakteristischer KenngroB3en herangezogen wird. Da
der mitrotierende Diffusor zur Energielibertragung im Laufrad beitrigt, konnen bei Verwendung
von D anstelle von Dy/, wie in der Literatur oftmals {iblich, Abweichungen oder Missverstiand-
nisse auftreten. Kenngrof3en, in denen der Aulendurchmesser eingeht, sind die Reynolds-Zahl,
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GroBe Symbol Wert
Schaufelanzahl z 9
Schaufelwinkel am Einlass Bs1 30,2°
Schaufelwinkel am Auslass Bs2 40,7°
Schaufelhohe am Einlass b 58,5 mm
Schaufelhohe am Auslass by 38,2 mm
Kleinster Durchmesser der Diise Dy 102,5 mm
Durchmesser Schaufeleintritt D, 138,0 mm
Durchmesser Schaufelaustritt D> 306,0 mm
Laufrad AuBlendurchmesser Dy 325,0 mm
Spiralbreite L 146,7 mm
Spiraltiefe B 147,0 mm
Volumenzahl wy 0,071
Druckzahl Yo 0,958
Schnelllaufzahl o 0,275
Durchmesserzahl 0y 3,717
Totaldruckerhéhung APpior 390,0 Pa
Totaler Wirkungsgrad Ntot 85,0 %
Nenndrehzahl n 1500 U/min
Expansionszahl B>/b> 3,85

Tabelle 5.1: Entwurfsparameter und Eigenschaften des untersuchten Radialventilators.
Die geometrischen Groflen sind mit ihren Symbolen in Abbildung 5.2 refe-
renziert. Der Index 2’ verweist auf die Verwendung von Dy zur Berechnung
einer GroBe hin. Berechnete Grolen basieren auf Gleichungen nach Caro-
lus (2013).

die Druckzahl, die Volumenzahl sowie die Leistungszahl. Diese sind in Tabelle 5.2 aufgefiihrt,
wobei der AuBendurchmesser bewusst ohne Index angegeben ist. Der jeweils zugrunde gelegte
Durchmesser ist im Rahmen der Betrachtung explizit auszuweisen.

5.3 Konstruktion der Standardnamentabelle

Aufbauend auf der in Abschnitt 4.5 eingefiihrten Simple Standard Name Ontology (SSNO)
wird im Folgenden die Standardnamentabelle fiir den Radialventilator entwickelt. Sie bildet die
Grundlage fiir die semantische Annotation der physikalischen Parameter des untersuchten Ven-
tilators sowie der im Rahmen von Messungen, Simulationen und Analysen erhobenen Grof3en.
Die Standardnamentabelle dient dabei nicht nur der Vereinheitlichung von Bezeichnungen, son-
dern stellt ein zentrales Instrument zur technisch tiberpriifbaren Umsetzung der FAIR-Prinzipien
dar. Durch die formale, eindeutige und maschinenlesbare Beschreibung physikalischer Grof3en
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Tabelle 5.2: Wichtige Kennzahlen zur Charakterisierung von Strémungsmaschinen und
Betriebszustinden. Fiir den Durchmesser D, ist der Laufrad- oder Schau-
felkanaldurchmesser einzusetzen. Im Falle des mitrotierenden Diffusors ist
typischerweise Dy, zu wihlen.

Abbildung 5.2: Schnitte durch den untersuchten Radialventilator. Die charakterisieren-
den Kenngroflen des Ventilators sind Tabelle 5.1 zu entnehmen.

werden insbesondere Interoperabilitdt und Nachnutzbarkeit der erzeugten Forschungsdaten si-
chergestellt.

Die vollstindige Standardnamentabelle ist im JSON-LD- und Turtle-Format auf Zenodo verof-
fentlicht (Probst und Pritz, 2025d). Sie enthilt die Standardnamen zur Beschreibung des Venti-
lators, der Betriebspunkt- und PIV-Messungen sowie der Auswertung von CFD-Simulationen.
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Im Folgenden wird zunéchst die allgemeine Modellierung dargelegt; eine Auseinandersetzung
mit den spezifischen Anforderungen der einzelnen Disziplinen erfolgt anschlieBend in separaten
Unterkapiteln.

Vor der Definition konkreter Standardnamen sind die zugrunde liegenden Konstruktionsregeln
festzulegen. Dazu gehoren die Identifikation relevanter Anforderungen sowie die Auswahl der
physikalischen GroBen, die durch standardisierte Metadaten beschrieben werden sollen. Im
vorliegenden Anwendungsfall betrifft dies insbesondere thermodynamische und stromungstech-
nische KenngroBen, deren Einordnung im Messaufbau (Abbildung 5.1) positions- und bezugs-
systemabhingig erfolgt.

Es ist daher erforderlich, skalare Grof3en an charakteristischen Stellen wie definierten Punkten,
Fliachen oder Schnittstellen zwischen Teilsystemen zu spezifizieren. Ebenso miissen Unterschie-
de zwischen solchen Messstellen, beispielsweise Druckdifferenzen, abgebildet werden konnen.
Fiir stromungstechnische Untersuchungen kommt dariiber hinaus vektoriellen Gréen besondere
Bedeutung zu. Hierbei ist sicherzustellen, dass Vektoren einschlieBlich ihrer Richtungskompo-
nenten im Raum eindeutig benannt und zugeordnet werden konnen.

Die Gesamtheit der zu beschreibenden Gréfen und Konzepte ist schematisch anhand eines
generischen Stromungsgebietes in Abbildung 5.3 dargestellt.

Wand —T—P Koordinatensystem
+===Schnittstelle

— Wand

Auslass ®  Charakteristischer Punkt

/ Vektor (-komponente)

Abbildung 5.3: Schematische Darstellung eines generischen Stromungsgebiets mit cha-
rakteristischen Stellen (Punkte, Flichen, Schnittstellen) und einem ex-
emplarischen Geschwindigkeitsvektor v im lokalen Koordinatensystem
(x | y). Diese Angaben sind sowohl fiir numerische als auch experimen-
telle Studien gleichermallen relevant.

Vor der Definition konkreter Standardnamen sind die zugrunde liegenden Konstruktionsregeln
festzulegen, da nur so sichergestellt werden kann, dass die resultierenden Bezeichnungen kon-
sistent, eindeutig interpretierbar und maschinenlesbar sind.

Konstruktionsregeln zur Qualifikation von Standardnamen

Aus den vorangegangenen Uberlegungen ergibt sich fiir den betrachteten Anwendungsfall die
folgende Struktur zur Konstruktion von Standardnamen:
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[surface]
[component]
standard_name
[at location]
[in medium]
[in reference frame]
[assuming condition]

Die fett hervorgehobene Komponente kennzeichnet den Basis-Standardnamen, wihrend die
weiteren Terme als optionale Qualifikationen fungieren. Durch diese modulare Struktur konnen
standardisierte Begriffe je nach Anwendungsfall prizisiert werden. Die Syntax orientiert sich
konzeptionell an den CF Conventions, wird jedoch durch die semantische Modellierung mittels
SSNO erweitert und so um maschinenlesbare und interoperable Eigenschaften ergédnzt.

Die Struktur folgt im Kern den ,,Guidelines for Construction of CF Standard Names‘“?. Auf-
grund der inhaltlichen Ndhe wurden Konzepte wie die Qualifikationen surface oder component
tibernommen. Da sich der vorliegende Anwendungsfall jedoch auf Stromungsmaschinen be-
zieht, wurden die Qualifikationen erweitert und an die spezifischen Anforderungen der Doméne
angepasst. Im Folgenden werden die einzelnen Qualifikatoren niher erldutert:

surface ...

Eine Fliche ist eine geometrische Grofe, die nicht durch eine eindeutige Lage im Raum spe-
zifiziert wird. So bezeichnet der Begriff ,,wall* eine allgemeine Wand. Diese Angabe steht
dem Standardnamen, z. B. einer Geschwindigkeit, voran und bestimmt damit den Wert an die-
ser Fliche, ohne die exakte Verortung zu spezifizieren. Flachenbezeichnungen bestehen aus
einzelnen Wortern (z.B. wall_, inlet_, outlet_) und stehen am Anfang des Standardnamens.
Beispiele sind wall_velocity oder inlet_static_pressure. Flachen, die durch mehrteilige Phrasen
beschrieben werden und eindeutig lokalisiert sind, werden iiber [at location] dargestellt,
z.B. temperature_at_top_of _settling_chamber.

component ...

Die raumliche Richtung einer Vektorgrofle wird durch Koordinatenrichtungen angegeben. In der
Standardnamentabelle sind X, Y, Z als mogliche Komponenten definiert. Diese entsprechen den
Achsen des als Standard angenommenen Koordinatensystems. Wird ein spezielles Koordinaten-
system verwendet, so ist dies durch den Zusatz [in reference frame] zu kennzeichnen.

... at location

Charakteristische Stellen im Anwendungsfall konnen Punkte, Flichen oder Grenzfldchen sein.
Die Angabe einer GroBe an einer solchen Stelle ermoglicht im Gegensatz zu einer allgemeinen

Zhttps://cfconventions.org/Data/cf-standard-names/docs/guidelines.html, abgerufen am 13.04.2025
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Fliachenbeschreibung eine exakte Lokalisierung (vgl. surface). Die Standardnamentabelle defi-
niert die fiir das betrachtete Problem giiltigen Punkte. Die konkrete Positionierung muss iiber
erginzende Metadaten erfolgen, da der Standardname eine konzeptuelle Variable beschreibt.
Die Bedeutung bleibt daher in unterschiedlichen Problemfillen identisch, wihrend die konkrete
Position im Experiment oder in der Simulation variieren kann.

... in reference frame

Wie bei der Qualifikation component erldutert, beziehen sich Vektorkomponenten stets auf ein
Koordinatensystem. Ohne Zusatz wird das allgemeine, globale Koordinatensystem vorausge-
setzt, das sich in der Regel eindeutig aus dem Kontext ergibt. Soll hingegen ein spezielles
Koordinatensystem angegeben werden, etwa ein rotierendes Bezugssystem, erfolgt dies durch
ein entsprechendes Suffix. Im Anwendungsfall des Radialventilators ist dies besonders rele-
vant, da Stromungsgrofen im mitrotierenden Bezugssystem des Rotors beschrieben werden.
Ein Beispiel hierfiir ist x_velocity_in_rotating_reference_system. In diesem Fall definiert die
Standardnamentabelle das rotierende Koordinatensystem eindeutig durch Orientierung und Ur-
sprung.

... assuming condition

Der Zusatz assuming_condition qualifiziert den Standardnamen hinsichtlich seiner Giiltigkeit.
Der Wert der annotierten Variable gilt ausschlieBlich unter den angegebenen Annahmen. Ty-
pische Beispiele sind assuming_swirl_free_condition oder assuming_incompressibility. Diese
Zusitze stellen sicher, dass die jeweilige Grofle eindeutig im Kontext ihrer Annahmen interpre-
tiert wird.

Die im Rahmen des Anwendungsfalls definierten Qualifikationen sind in Tabelle 5.3 zusam-
mengefasst.

Qualifikation  Werte

surface wall, inlet, outlet
component X,y, 2

location fan_inlet, fan_outlet
medium air

reference frame rotating_reference_system
condition swirl_free_condition, incompressibility

Tabelle 5.3: Definierte Werte der Qualifikationen fiir die Standardnamentabelle im An-
wendungsfall des Radialventilatorpriifstands.
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Konstruktionsregeln der Transformationen

Eine zweite Moglichkeit zur Konstruktion neuer Standardnamen stellt die Transformation dar.
Darunter ist die Ableitung eines neuen Begriffs durch Anwendung einer mathematischen Ope-
ration auf einen bestehenden Standardnamen zu verstehen. Transformationen werden explizit
in der Standardnamentabelle definiert (vgl. Unterabschnitt 4.6.2) und kdnnen insbesondere mit
einer Anderung der physikalischen Einheit einhergehen.

Im Anwendungsfall betreffen diese vor allem Mittelwertbildungen, Standardabweichungen und
Differenzbildungen. Eine Ubersicht der eingesetzten Transformationen bietet Tabelle 5.4. Die
am hdufigsten verwendete Operation ist die arithmetische Mittelwertbildung, beispielsweise
in Form von arithmetic_average_of_X. Ebenso relevant ist die Berechnung von Differenzen
zwischen Messstellen, etwa in Form von:

difference_of _wall_static_pressure_between_point_c_and_point_a

Dieser Standardname bezeichnet die Differenz des statischen Wanddrucks zwischen Punkt C und
Punkt A gemiB der schematischen Darstellung in Abbildung 5.3. In der Standardnamentabelle ist
die zugehorige Transformation derart definiert, dass der Wert an der zweiten Position (Punkt C)
minus dem an der ersten Position (Punkt A) gebildet wird. Dies entspricht der mathematischen
Schreibweise 4p 4—c = pc—pa. Durch die explizite Festlegung der Operandenreihenfolge in der
Standardnamentabelle wird ausgeschlossen, dass identisch benannte Differenzen unterschiedlich
interpretiert oder berechnet werden.

Ein Sonderfall ist die Transformation difference_of X_across_device, die sich auf Druckver-
luste iiber technische Komponenten bezieht, beispielsweise iiber eine Messblende. In solchen
Fillen sind die exakten Messstellen entweder nicht spezifiziert oder nicht von Bedeutung, da
normierte Positionen herangezogen werden. Die Standardnamentabelle trigt dem Rechnung,
indem sie eine spezifische Liste doménenspezifischer Konzepte bereitstellt (Ontologieklasse ss-
no:DomainConceptSet), die im Kontext der Ventilatoruntersuchung durch die Kategorie devices
abgebildet wird.



Transformation Einheit Beschreibung

arithmetic average of X [X] Mittelwerts eines Standardnamens X

standard deviation of X [X] Standardabweichung eines Standardnamens X

difference of X and Y between [location] and [location] [X] Differenz zwischen zwei Grof3en mit Standard-
namen X und Y, die an zwei charakteristischen
Stellen location vorliegen.

difference of X between [location] and [location] [X] Differenz eines Standardnamens X zwischen
zwei charakteristischen Stellen location.

difference of X across [device] [X] Differenz einer GroBe iiber eine ausgezeichnete
Komponente. Die genaue Messstelle kann nicht
spezifiziert werden oder ist nicht relevant.

ratio of Xto'Y [X1/[Y] Verhiltnis eines Standardnamens X zu einem
Standardnamen Y.

derivative of X wrt'Y [X]/[Y] Ableitung der GroBe X nach der GroB3e Y.

Tabelle 5.4: Im Anwendungsfall definierte Transformationen zur Konstruktion abgeleiteter Standardnamen. X und Y stehen fiir Stan-

dardnamen; Angaben in eckigen Klammern kennzeichnen optionale Qualifikatoren.
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Konkrete Standardnamentabellen

Fiir die Radialventilatordatenbank, die sich aus primiren experimentellen Messdaten sowie
sekundiren numerischen Simulationsdaten speist, lassen sich mehrere thematische und diszipli-
nire Modellierungsbereiche unterscheiden, die jeweils spezifische semantische Anforderungen
an die Beschreibung physikalischer GroBen stellen. Aus diesem Grund ist eine getrennte Defi-
nition von Standardnamentabellen erforderlich.

Ein zentraler Aspekt hierbei ist, dass identische physikalische Gro8en, z. B. Geschwindigkei-
ten oder Driicke, in unterschiedlichen Disziplinen nicht zwangsliufig dieselbe inhaltliche Be-
deutung besitzen. So beschreibt eine mittels PIV ermittelte Geschwindigkeit eine gemessene,
raumlich und zeitlich gemittelte sowie methodenabhingig approximierte Grofle, wihrend eine
CFD Simulation vorliegende Geschwindigkeit eine modellbasierte, diskretisierte Zustandsgrofle
darstellt. Obwohl beide GroBen iiber gemeinsame Einheiten verfiigen und sich mithilfe etablier-
ter Ontologien wie QUDT als Geschwindigkeitswerte klassifizieren lassen, unterscheiden sie
sich grundlegend hinsichtlich ihrer Entstehung, Aussagekraft und Interpretierbarkeit. Weitere
Beispiele stellen Driicke dar. Hier ist die priazise Angabe, um welche Driicke es sich handelt
(statisch, dynamisch, total) sowie bei Differenzdriicken die Angabe der Messstellen entschei-
dend. In Simulationen ist es des Weiteren moglich, energetisch gemittelte Gréen zu berechnen.
Im Experiment ist hingegen typischerweise die indirekte Bestimmung aus Volumenstrom und
statischem Druck an einer Wandlochbohrung gegeben. Fehlt hierbei der Kontext, werden ggf.
unbeabsichtigt die falschen GroBen miteinander verglichen.

Um diese disziplinidren Unterschiede explizit abzubilden und semantische Mehrdeutigkeiten zu
vermeiden, werden fiir die betrachteten Datenquellen jeweils eigene, kontextabhingige Standard-
namen und damit entsprechende Standardnamentabellen definiert. Fiir den vorliegenden Anwen-
dungsfall ergeben sich vier Modellierungsbereiche. Auf zwei reprisentative konkrete Tabellen
wird nachfolgend eingegangen, die zur Beschreibung eines Radialventilators (Abschnitt 5.4) und
auf die zur Erfassung von Betriebspunktmessungen (Abschnitt 5.5).

Die Trennung der Standardnamentabellen nach Modellierungs- bzw. Anwendungsbereichen
ermoglicht es, disziplinspezifische Begriffe, Annahmen und Auswerteverfahren explizit zu be-
riicksichtigen, wihrend gleichzeitig durch die einheitlichen Konstruktions- und Transformati-
onsregeln eine konsistente semantische Einordnung tiber alle Datenquellen hinweg gewihrleistet
bleibt. Die definierten Standardnamen sind dabei nicht auf die vorliegende Ventilatoruntersu-
chung beschrinkt, sondern als generische Konzepte angelegt, die von der Fachgemeinschaft
aufgegriffen, referenziert und erweitert werden konnen. Dies entspricht einer aus den FAIR-
Prinzipien zur Interoperabilitit (I1-13) und Wiederverwendbarkeit (R1, R1.3) abgeleiteten An-
forderung, nach der semantische Beschreibungen projektiibergreifend konsistent nutzbar sein
miissen.

5.4 Beschreibung der Ventilatorauslegung

Die Definition geometrischer und stromungsmechanischer Kenngrofen eines Radialventilators
spielt sowohl im Auslegungsprozess als auch bei der Dokumentation experimenteller Messun-
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gen oder numerischer Simulationen eine zentrale Rolle. In Lehrbiichern und wissenschaftlichen
Publikationen finden sich jedoch unterschiedliche Schreibweisen und Benennungen fiir identi-
sche GroBen, was die korrekte Interpretation erschwert und das Risiko von Fehlinterpretationen
erhoht. Eine konsistente Standardisierung ist daher fiir die eindeutige Kommunikation dieser
Grofen von besonderer Bedeutung.

Die Auflistung von Parametern mit Symbolen, Werten und Einheiten, wie sie beispielsweise in
Tabelle 5.1 dargestellt ist, ist in Kombination mit einer Zeichnung fiir textuelle Veroffentlichun-
gen in der Regel ausreichend. Fiir die automatisierte Verarbeitung und maschinelle Interpreta-
tion digitaler Forschungsdaten ist diese Form der Beschreibung jedoch nicht hinreichend. Ziel
der folgenden Ausfiihrungen ist daher nicht die Einfiihrung neuer geometrischer Definitionen,
sondern die formale, maschinenlesbare und eindeutig referenzierbare Beschreibung etablierter
KenngroBen mittels standardisierter Metadaten.

Fiir den vorliegenden Anwendungsfall wird eine Standardnamentabelle spezifisch fiir den be-
trachteten generischen Radialventilator entwickelt. Aufgrund der gewdhlten Abstraktionsebene
ist diese Tabelle jedoch nicht auf die konkrete Untersuchung beschrinkt, sondern kann auch in
anderen Arbeiten zu Radialventilatoren dieser Bauart verwendet werden.

Eine Ubertragung des Ansatzes auf andere Ventilatortypen, wie Axialventilatoren, Mischformen
oder weitere hydraulische Stromungsmaschinen, erfordert in der Regel Anpassungen oder Er-
weiterungen der Standardnamentabellen. Insbesondere bei Mischformen und speziellen Schau-
felausfiihrungen ist mit zusétzlichen Parametern zu rechnen, die eine differenzierte Modellie-
rung notwendig machen. Die hier vorgenommene Eingrenzung dient daher der exemplarischen
Demonstration der Methodik und der kontrollierten Reduktion der Komplexitit, ohne den gene-
rischen Charakter des Ansatzes einzuschrinken.

Abbildung 5.2 zeigt den Meridianschnitt (links) und die Draufsicht (rechts) des generischen
Radialventilators, die stellvertretend fiir Radialventilatoren dieser Bauart gelten, sowie die cha-
rakteristischen Gro3en mit ihren Symbolen. Die Zuordnung der Symbole zu den Standardnamen
istin Tabelle 5.5 aufgefiihrt. Die vollstindige Standardnamentabelle ist auf Zenodo veroffentlicht
(Probst und Pritz, 2025¢).

Die vollstandige Beschreibung des Ventilators ist mithilfe der Standardnamentabelle als eigen-
standige Metadatendatei abgelegt (vgl. Probst und Pritz (2025a)). Fiir die Schaufelanzahl ist
dies exemplarisch in Listing 5.1 dargestellt. Die Beschreibung erfolgt im Turtle-Format, wobei
der Ventilator als m4i:Tool gemaB der Ontologie M4I modelliert wird. Die Schaufelanzahl wird
hierbei als m4i:NumericalVariable mit dem Standardnamen blade_number beschrieben, der
tiber ssno:standardNameTable auf die zugehorige Standardnamentabelle verweist.

Um den untersuchten Ventilator global eindeutig identifizieren und iiber einzelne Datensitze
hinweg referenzieren zu konnen, wurde ein entsprechender Eintrag in Wikidata (Q131549102)
angelegt. Die Metadatendatei ist gemeinsam mit der CAD-Datei des Ventilators auf Zenodo
veroffentlicht (Probst und Pritz, 2025a) und verweist explizit auf die Wikidata-Ressource. Die-
se Verkniipfung unterstiitzt insbesondere die Interoperabilitit und Wiederverwendbarkeit der
beschriebenen Forschungsdaten im Sinne der FAIR-Prinzipien, da geometrische Parameter ein-
deutig referenzierbar und projektiibergreifend konsistent nutzbar sind. Dariiber hinaus tragt die
Anbindung an Wikidata zur verbesserten Auffindbarkeit und zur nachhaltigen Einbettung des
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Symbol Einheit Standardname

b1 m blade_inlet_width
by m blade_outlet_width
by m impeller_outlet_width
D m impeller_inlet_diameter
Dy m blade_outlet_diameter
D, m impeller_outlet_diameter
Bip rad blade_angle_at_blade_inlet
B rad flow_angle_at_blade_inlet
Bob rad blade_angle_at_blade_outlet
B rad flow_angle_at_blade_outlet
L m volute_width
B m volute_depth
s m blade_thickness
Sh m blade_gap_depth
Sax m impeller_axial_gap
np - blade_number

Tabelle 5.5: Zuordnung der charakteristischen Geometrieparameter eines Radialventi-

lators zu SI-Einheiten und Standardnamen. Die Symbole und Ableitung
der Standardnamen basiert im Wesentlichen auf (Giilich, 2020; Pelz et al.,
2022).

beschriebenen Ventilators in bestehende Wissensgraphen der wissenschaftlichen Gemeinschaft
bei, ohne eine Abhingigkeit von spezifischen Projekt- oder Softwaresystemen zu erzeugen.

Listing 5.1: Auszug aus der Beschreibung des betrachteten Laufrads im Turtle-Format.

@prefix
@prefix
@prefix
@prefix
@prefix
@prefix
@prefix
@prefix

m4i: <http://w3id.org/nfdiding/metadatading#> .

dcat: <http://www.w3.org/ns/dcat#> .

rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#> .

ssno: <https://matthiasprobst.github.io/ssno#> .

wd: <http://www.wikidata.org/entity/> .

owl: <http://www.w3.0rg/2002/07/owl#> .

unit: <http://qudt.org/vocab/unit/> .

quantitykind: <https://qudt.org/vocab/quantitykind/> .

[1] a mdi:Tool ;

owl
m4 i

:sameAs wd:Q131549102 ;
thasParameter [ a m4i:NumericalVariable ;

rdfs:label "Schaufelzahl"@de ;
m4i:hasNumericalValue 9 ;
m4i:hasUnit unit:UNITLESS ;
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m41i:hasKindOfQuantity quantitykind:Count ;
ssno:hasStandardName [ a ssno:StandardName ;
ssno:standardName "blade_number" ;
ssno:standardNameTable
<https://doi.org/10.5281/zenodo.14055811> ;
ssno:unit unit:UNITLESS

5.5 Beschreibung von Betriebspunktmessungen

Betriebspunktmessungen beschreiben den (quasi-)stationdren Betriebszustand eines Ventilators
unter wohldefinierten Randbedingungen. Sie umfassen die Erfassung integraler stromungsme-
chanischer Groen wie Druckdifferenzen, Temperaturen, Drehmoment und Drehzahl sowie
weiterer Messgrofien, die im Messaufbau entweder direkt erfasst oder aus primédren Messgrof3en
abgeleitet werden, beispielsweise der Volumenstrom. Ergidnzend zu den unmittelbar gemessenen
Groflen werden abgeleitete Kenngréfen bestimmt, etwa Wirkungsgrade, Totaldruckdifferenzen
oder dimensionslose Kennzahlen.

Fiir eine fachlich belastbare Interpretation und eine nachhaltige Nachnutzung der Messdaten ist es
erforderlich, nicht nur die numerischen Ergebnisse, sondern auch den gesamten messtechnischen
Kontext explizit zu dokumentieren. Dazu zdhlen insbesondere die eingesetzte Sensorik, die
Rand- und Umgebungsbedingungen, die angewendeten Auswerte- und Aggregationsverfahren
sowie die zugrunde gelegten Messunsicherheiten.

Die Modellierung von Betriebspunktdaten unterscheidet sich grundlegend von der zuvor dar-
gelegten Beschreibung geometrischer oder konstruktiver Parameter. Wihrend letztere zeitlich
invariant sind, entstehen Betriebspunktdaten im Rahmen eines Mess- und Auswerteprozesses
und besitzen einen expliziten zeitlichen Bezug. Im vorliegenden Anwendungsfall werden die
primiren MessgroBen daher als Zeitreihen erfasst. Gemeinsam mit den daraus abgeleiteten
Kenngrofen sowie mit Metadaten zum untersuchten Ventilator und zum Messaufbau werden sie
in einer gemeinsamen Datei verdffentlicht. Dieses Vorgehen stellt sicher, dass die vollstandige
Datengrundlage fiir alternative Auswerteverfahren, erneuten Analysen und Vergleichsstudien
erhalten bleibt und nicht auf ausschlielich aggregierte Ergebniswerte reduziert wird.

Als zentrales Datenformat wird HDF5 verwendet, wie es das in Abschnitt 4.3 beschriebene
Datenmanagementkonzept vorsieht. Die initialen Ausgabeformate der eingesetzten Messsyste-
me sind demgegeniiber hiufig einfacher strukturiert. Im vorliegenden Messaufbau kommt ein
Datenerfassungssystem von National Instruments zum Einsatz, das die Messdaten zunichst in
Form von CSV-Dateien speichert. In einem nachgelagerten Verarbeitungsschritt werden diese
Rohdaten in eine HDF5-Datei iiberfiihrt und dort um eine hierarchische Struktur aus Gruppen,
Datensitzen und Attributen ergiinzt. Diese Struktur enthilt sowohl technische Metadaten zum
Messaufbau als auch organisatorische und manuell zu erfassende Kontextinformationen.
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Abbildung 5.4: Schematische Darstellung der inneren Struktur einer HDF5-Datei fiir

eine Betriebspunktmessung (links) und der zentralen semantischen Mo-
dellierung (rechts). Die gestrichelten Pfeile weisen auf die Zusammen-
hinge zwischen Struktur und Kontext hin. Die Darstellung ist nicht
vollstandig und dient der Illustration wesentlicher Modellierungsent-

scheidungen.

Abbildung 5.4 stellt die innere Struktur einer HDF5-Datei fiir eine Betriebspunktmessung (lin-
ke Bildhilfte) der zugehorigen semantischen Modellierung (rechte Bildhélfte) gegeniiber. Die
gestrichelten Pfeile verdeutlichen die Abbildung der strukturellen Elemente der Datei auf ihre se-

mantischen Entsprechungen. Die Darstellung ist bewusst nicht vollstiandig, sondern hebt zentrale
Modellierungsentscheidungen und deren Zusammenspiel hervor, die im folgenden detaillierter

ausgefiihrt werden.

Informationen zur Messdurchfiihrung, zu beteiligten Personen, zur Sensorik sowie zum Messauf-
bau werden in der HDF5-Datei durch Gruppen und Attribute reprisentiert und iiber RDF-Tripel
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semantisch angereichert. Eine Sensorgruppe wie ,,/setup/sensor_dp1* wird beispielsweise als
Instanz von sosa:Sensor modelliert. Die zugehorigen Primirdaten werden als eindimensionale
HDF5-Datensitze gespeichert (vgl. Gruppe ,,raw*).

Die Erzeugung der Zeitreihen wird semantisch als prov:Activity modelliert (in Abbildung 5.4
exemplarisch durch Gruppe ,,activities* dargestellt), die mit dem jeweiligen Sensor verkniipft
ist. Die Zeitreihen selbst tragen keine explizite numerische Messunsicherheit, sondern verweisen
implizit auf den verwendeten Sensor, dessen messtechnische Spezifikation und Unsicherheits-
angaben bekannt und separat dokumentiert sind.

Neben den zeitaufgelosten Primédrdaten werden aggregierte Kennwerte wie Mittelwerte und
Standardabweichungen der Signale in der HDF5-Datei abgelegt. Da skalare HDF5-Datensitze
bei der Extraktion der Metadaten erhalten bleiben, sind diese aggregierten Werte Bestandteil
der resultierenden Metadatendatei. Dies ermoglicht eine explorative Nutzung der Messergeb-
nisse, ohne dass die potenziell groBe HDF5-Datei vollstindig heruntergeladen werden muss.
Mittelwerte von Messgroflen werden dabei unabhéngig davon, ob sie direkt gemessen oder aus
anderen Grofen abgeleitet wurden, einheitlich als sosa:Observation modelliert.

Wihrend GroBlen wie die Druckdifferenz im Messaufbau unmittelbar durch einen Sensor erfasst
werden, nimmt der Volumenstrom eine Sonderrolle ein. Er wird im vorliegenden Messauf-
bau nicht durch einen einzelnen Sensor direkt gemessen, sondern mittels eines Messsystems
(sosa:System) aus Messblende und Drucksensor bestimmt. Die Ermittlung des Volumenstroms
erfolgt auf Grundlage eines definierten Berechnungsverfahrens, das die gemessene Druckdif-
ferenz sowie geometrische und randbedingte Parameter beriicksichtigt. Diese Berechnung wird
explizit als eigenstindige Auswerteaktivitdt modelliert und innerhalb der Gruppe ,,activities*
dokumentiert.

Der resultierende Volumenstrom stellt trotz seiner berechnungsbasierten Bestimmung eine be-
obachtete physikalische Eigenschaft des Ventilators dar. Er ist eine etablierte Messgro3e der
Stromungsmechanik mit eindeutigem physikalischem Bedeutungsgehalt, definierter Einheit und
eigener Messunsicherheit. Entsprechend wird auch der Volumenstrom als sosa:Observation be-
schrieben. Die zugrunde liegenden Berechnungsannahmen, verwendeten Eingangsgréfien sowie
die Unsicherheitsfortpflanzung werden dabei explizit dokumentiert.

Die numerischen Ergebnisse der Beobachtungen werden jeweils als m4i:NumericalVariable
modelliert. Statistische Kenngroen wie Standardabweichungen werden hingegen nicht als Be-
obachtungen interpretiert, sondern separat als numerische Variablen beschrieben, da sie das
Ergebnis einer statistischen Auswertung darstellen und keine eigenstindigen physikalischen
Eigenschaften des Ventilators repriasentieren. Sowohl die Mittelwertbildung als auch die Be-
rechnung statistischer KenngroB3en werden explizit liber prov:Activity-Instanzen dokumentiert.

Fiir aggregierte Ergebnisgroflen, die einer Unsicherheitsfortpflanzung unterliegen, wird zusitz-
lich eine explizite Messunsicherheit angegeben. Dies betrifft insbesondere abgeleitete Gro3en
wie den Volumenstrom. Die resultierenden Messunsicherheiten werden nicht auf Ebene der
Zeitreihen modelliert, sondern als erweiterte Messunsicherheit {iber die SIS-Ontologie geméif
Guide to the Expression of Uncertainty in Measurement (GUM) an den jeweiligen aggregierten
Ergebnisgroen angegeben und iiber geeignete Unsicherheitsdeklarationen semantisch beschrie-
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ben (Macilenti et al., 2025). Der betrachtete Messzeitraum wird explizit als time:Interval® erfasst,
um eine Interpretation der BetriebspunktgroBen als zeitlich kontextfreie Skalare zu vermeiden.

Alle numerischen Datensitze in der HDF5-Datei werden neben Einheit und Art der physika-
lischen Groe (quantity kind) zusitzlich mit einem Standardnamen annotiert (vgl. HDF Da-
tensatz ,,dp_sm* in Abbildung 5.4). Abgeleitete Groflen, etwa Mittelwerte oder Differenzen,
werden konsistent als Transformationen im Sinne der in Abschnitt 5.3 eingefiihrten Regeln
beschrieben. Dadurch bleiben auch sekundidre Auswerteprodukte eindeutig identifizierbar und
maschinenlesbar interpretierbar.

Ventilatorkennlinien werden als sosa:ObservationCollection modelliert. Eine Kennlinie um-
fasst eine Menge von Betriebspunkten, die ihrerseits jeweils als sosa:ObservationCollection
beschrieben sind. Sowohl die Kennlinie als auch die zugehorigen Betriebspunkte referenzieren
iber sosa.featureOfInterest denselben untersuchten Ventilator, sodass eindeutig festgelegt ist,
auf welches physische System sich samtliche enthaltenen Beobachtungen beziehen.

Die Modellierung einer Ventilatorkennlinie erfolgt erst im Rahmen der Auswertung. Eine ein-
zelne HDF5-Datei einschlieBlich der daraus extrahierten RDF-Metadaten beschreibt jeweils
genau eine Betriebspunktmessung. Die Beschreibung einer Ventilatorkennlinie ist daher nicht
Bestandteil einer einzelnen HDF5- oder RDF-Datei. Stattdessen entsteht die Kennlinie durch das
gezielte Zusammenfiihren mehrerer Betriebspunktmessungen iiber die Datenbankschnittstelle.

In diesem Kontext kann die Datenbank zusitzliches RDF bereitstellen, das die Ventilatorkennli-
nie als eigenstiandige sosa:ObservationCollection beschreibt. Dieses kennlinienbezogene RDF
stellt ein abgeleitetes, auswertungsabhingiges Artefakt dar und ist klar von den dateibasierten
Beschreibungen einzelner Betriebspunktmessungen getrennt.

AbschlieBend sei darauf hingewiesen, dass mit Abbildung 5.4 zwar exemplarisch eine konkrete
HDF5-Organisationsstruktur dargestellt wird, die semantische Bedeutung der enthaltenen Daten
jedoch nicht an diese physische Ablagestruktur gebunden ist. Die konkrete Ausgestaltung der
HDF5-Hierarchie kann sowohl zwischen unterschiedlichen Experimenten als auch zwischen
verschiedenen Instituten oder Messkampagnen variieren und unterliegt damit technischen, orga-
nisatorischen und historischen Randbedingungen. Eine solche Struktur eignet sich daher nicht
als alleinige Tréagerin der inhaltlichen Bedeutung der Daten. Es ist die Annotation der RDF-
basierten Metadaten, die sicherstellt, dass die fachliche Interpretation der Daten unabhéngig von
Dateipfaden, Gruppennamen oder hierarchischer Organisation eindeutig und maschinenlesbar
erfolgt. Der semantische Kontext bleibt damit stabil definiert, auch wenn sich die physische
Organisationsstruktur der HDF5-Datei dndert. Ein konsistenter und sprechender Aufbau der
HDF5-Datei bleibt dennoch ein wesentliches Element guter Datenorganisation und unterstiitzt
die menschliche Lesbarkeit sowie die Wartbarkeit der Daten. Die formale, nachnutzbare und
institutionsiibergreifend konsistente Bedeutungszuweisung wird jedoch ausschlieBlich durch die
RDF-Modellierung gewihrleistet.

3Vgl. https://www.w3.org/TR/owl-time/#time:Interval
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Standardisierte Beschreibung der BetriebspunktgrofRen

Die numerischen Betriebspunktgrofen der Ventilatordatenbank werden durchgiingig tiber eine
projektspezifische Standardnamentabelle beschrieben, die gemidll den in Abschnitt 5.3 einge-
fiihrten Konstruktionsregeln erstellt wurde. Jeder numerische Datensatz wird dabei eindeutig
einem Standardnamen zugeordnet. Dies gilt gleichermaBen fiir primidre Messgrofen, zeitlich
aggregierte Kenngrofen sowie fiir abgeleitete Auswerteprodukte.

Fiir die Beschreibung von Betriebspunktmessungen ist diese explizite Zuordnung zwingend er-
forderlich, da zahlreiche physikalische GroBen nur im Zusammenspiel aus Messstelle, Bezugs-
niveau, Druckart und Aggregation eindeutig interpretierbar sind. In der Ventilatordatenbank
werden diese Kontexte nicht implizit vorausgesetzt, sondern iiber die jeweiligen Standardna-
men explizit festgelegt. Dadurch wird sichergestellt, dass Betriebspunktgro3en unabhingig von
Messkampagne, Priifstand oder Auswerteverfahren konsistent interpretierbar bleiben.

An dieser Stelle ist hervorzuheben, dass die Kombination aus Einheit und Art (quantity kind)
allein fiir die eindeutige Beschreibung vieler Betriebspunktgrofen nicht ausreicht. Zwar er-
laubt etwa QUDT die Klassifikation einer GroBe als statischer oder totaler Druck, jedoch wird
dadurch nicht festgelegt, zwischen welchen Messstellen eine Druckdifferenz gebildet wurde.
Die fiir Betriebspunktmessungen zentrale Information tiber raumliche Bezugspunkte, wie Ein-
und Auslass des Ventilators, ist damit nicht Bestandteil der physikalischen Klassifikation. Eine
explizite ontologische Modellierung dieser Zusammenhénge ist prinzipiell moglich, erfordert
jedoch einen erheblichen zusitzlichen Modellierungsaufwand und ist fiir die schnelle Identifi-
kation und Vergleichbarkeit von BetriebspunktgroBen in der praktischen Datenbanknutzung nur
eingeschrinkt geeignet.

Tabelle 5.6 zeigt einen exemplarischen Auszug der in der Ventilatordatenbank verwendeten
Standardnamen fiir Betriebspunktmessungen. Die zugehorige Standardnamentabelle ist Probst
und Pritz (2025d) zu entnehmen.

Abgeleitete Groflen wie der Volumenstrom oder der Gesamtwirkungsgrad werden dabei gleich-
rangig zu direkt gemessenen GroBen behandelt. MaB3geblich ist allein, dass der physikalische
Bedeutungsgehalt der GroBe eindeutig definiert ist. Die konkrete Ermittlung, etwa durch Be-
rechnungen auf Basis mehrerer Eingangsgrof3en, wird nicht im Standardnamen selbst kodiert,
sondern separat iliber entsprechende prov:Activity-Instanzen dokumentiert. Standardname und
Berechnung bleiben damit konzeptionell getrennt, aber eindeutig miteinander verkniipft.

Differenzgrofen, insbesondere Druckdifferenzen zwischen Ein- und Auslass des Ventilators,
werden in der Ventilatordatenbank konsistent iiber zusammengesetzte Standardnamen beschrie-
ben. Fiir die Totaldruckdifferenz wird beispielsweise der Standardname

difference_of _total_pressure_between_fan_outlet_and_fan_inlet

verwendet. Die zugehorige Transformation ist in der Standardnamentabelle eindeutig definiert,
einschlieBlich der Reihenfolge der Operanden. Dadurch ist festgelegt, welche Messstellen ver-
glichen werden und welches Vorzeichen die Differenz besitzt. Implizite Konventionen, wie sie
in klassischen Kennliniendarstellungen héaufig anzutreffen sind, werden damit vermieden.
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Standardname Einheit Beschreibung

temperature K Temperatur an einer definierten Messstelle

total_fan_efficiency - Gesamtwirkungsgrad des Ventilators, berechnet aus
der Totaldruckdifferenz

fan_torque Nm  Auf den Ventilator libertragenes Drehmoment

fan_volume_flow_rate m3/s  Vom Ventilator geforderter Volumenstrom

static_pressure Pa Statischer Druck

dynamic_pressure Pa Dynamischer Druck

total_pressure Pa Totaldruck

air_density kg/m> Dichte der Luft

Tabelle 5.6: Auszug zentraler Standardnamen zur Beschreibung von Betriebspunktmes-
sungen. Im Wesentlichen handelt es sich hierbei um Basisgroen. Fiir die
Darstellung und Analyse sind Groen wie die Totaldruckdifferenz ent-
scheidend, deren Standardnamen aus den Konstruktionsregeln der Tabelle
systematisch abgeleitet werden.

Auch zeitliche Aggregationen werden explizit als Transformationen behandelt und erhalten
eigene Standardnamen, etwa arithmetic_mean_of_volume_flow_rate. Dadurch bleibt nachvoll-
ziehbar, ob ein numerischer Wert einen momentanen Messwert, einen zeitlichen Mittelwert oder
ein weiteres Aggregat darstellt. Eine semantische Vermischung von Zeitreihen und aggregierten
Betriebspunktgrofen wird auf diese Weise ausgeschlossen.

Die Standardnamentabelle libernimmt damit in der Ventilatordatenbank eine zentrale Rolle bei
der formalen Beschreibung der BetriebspunktgroBen. Sie stellt eine effektive Losung dar, um For-
scher eine praktikable Moglichkeit zu bieten, auch komplexe Mess- und Simulationsergebnisse
maschineninterpretierbar bereitzustellen, ohne eine hohe semantische Modellierungskomplexi-
tit vorauszusetzen. Physikalische Grofe, riumliche Referenzen sowie gegebenenfalls Auswerte-
oder Aggregationsverfahren werden in einer kompakten, formal definierten Bezeichnung zusam-
mengefiihrt. Auf diese Weise wird eine konsistente, vergleichbare und automatisiert auswertbare
Beschreibung von Betriebspunktmessungen erreicht, ohne dass hierfiir doménenspezifische On-
tologieerweiterungen erforderlich sind.

5.6 Datenbankentwurf

Das erarbeitete Datenmanagementkonzept aus Kapitel 4 fiihrt im Wesentlichen eine Methodik
und Losung zur Trennung von Primérdaten und semantischen Metadaten ein. Dieses Kapitel
beschreibt die konkrete Umsetzung hinsichtlich der Verteilung bzw. Bereitstellung der Daten,
die sich das HDF-basierte Konzept zunutze macht.

Statt auf klassische, institutsspezifische Losungen mit textbasierten Datenbanken und einfachen
Webzugingen zuriickzugreifen, setzt diese Arbeit auf eine moderne, vernetzte Dateninfrastruk-
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tur. Ziel ist es, den steigenden Anforderungen an Nachvollziehbarkeit, Wiederverwendbarkeit
und Interoperabilitdt wissenschaftlicher Daten gerecht zu werden, wie sie insbesondere durch die
FAIR-Prinzipien formuliert sind. Durch die konsequente Nutzung semantischer Technologien
wird eine flexible und anschlussfihige Struktur geschaffen, die den komplexen Anforderungen
der Stromungsmechanik sowie der simulations- und messdatenbasierten Validierung deutlich
besser gerecht wird als klassische Ansitze.

Der Begriff Datenbank wird in dieser Arbeit bewusst in einem erweiterten Sinne verwendet.
Er bezeichnet keine monolithische, zentral betriebene Speicherlosung, sondern eine logische,
durchsuchbare Aggregation verteilter Daten- und Metadatenressourcen. Die zugrunde liegenden
Daten liegen nicht in einer einheitlichen Datenbankinstanz vor, sondern sind iiber persistente Re-
positorien verteilt. Die Zusammenfiihrung zu einer nutzbaren Datenbasis erfolgt erst dynamisch
iiber standardisierte, semantische Beschreibungen und Abfragemechanismen.

Die Mehrheit bestehender Datenbanken, insbesondere im Bereich der Stromungsmechanik, folgt
weiterhin zentralisierten, monolithischen Entwiirfen (vgl. Abschnitt 2.3). Wie Waagmeester et al.
(2020) darlegen, stellt dieses Modell das eine Ende des Spektrums im Daten- und Wissensmana-
gement dar. In einer solchen Losung werden Daten und Wissen in einer einzigen, einheitlichen
Datenbank zusammengefiihrt, die einem festen Datenmodell folgt. Dieser Ansatz bietet Vorteile
wie hohe Datenkonsistenz und die Moglichkeit priziser und effizienter Abfragen. Gleichzeitig
erfordert die Integration neuer Daten einen erheblichen manuellen Aufwand, da diese an be-
stehende Schemata angepasst werden miissen. Zudem sind zentrale Datenbanken héaufig durch
institutionelle Grenzen, begrenzte Skalierbarkeit und eingeschrinkte Interoperabilitit limitiert.

Demgegeniiber steht der verteilte Ansatz (Sima et al., 2019; Waagmeester et al., 2020), bei
dem Daten und Wissen iiber verschiedene, voneinander unabhiingige Ressourcen verteilt sind.
Neue Daten konnen mit deutlich geringeren Eintrittsbarrieren integriert werden, sofern sie
sich an tibergeordnete Community-Standards halten. Dieser Ansatz fordert Offenheit und Ska-
lierbarkeit, stellt jedoch hohe Anforderungen an Harmonisierung, Integration und maschinelle
Durchsuchbarkeit der Ressourcen.

Die in dieser Arbeit entwickelte Datenbanklosung versteht den Begriff Datenbank bewusst als
ganzheitliches, jedoch verteiltes System. Sie verfolgt einen hybriden Ansatz, der die Vortei-
le zentraler und verteilter Modelle kombiniert, ohne deren jeweilige Nachteile vollstindig zu
tibernehmen. Die physische Speicherung der Forschungsdaten erfolgt verteilt iiber etablierte,
offentliche Repositorien, insbesondere Zenodo, wihrend die logische Integration und Durch-
suchbarkeit iiber semantische Metadaten realisiert wird.

Zentral im Sinne der Datenbank ist dabei nicht die physische Ablage der Daten, sondern ihre
semantische ErschlieBung. Die Kohidrenz der verteilten Ressourcen wird nicht durch ein mono-
lithisches Datenbankschema erzwungen, sondern durch die konsequente Nutzung gemeinsamer
Ontologien, standardisierter Vokabulare sowie formaler Validierungsmechanismen hergestellt.
Die Datenbank entsteht somit erst durch die semantische Verkniipfung und Abfragbarkeit der
verteilten Ressourcen und nicht durch deren physische Zusammenfiihrung in einer einzelnen
Datenbankinstanz.

Die konzeptionellen Zusammenhiénge des in dieser Arbeit entwickelten Datenbankdesigns sind
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Simulationswerkzeuge und Skripte

(00 &) .. (60 &) (00 &) .
Individualsoftware h5rdmtoolbox ontolutils

Forschungsdatenlebenszyklus

4 ) 4 ) e N ) e . ) 4 . )
Planen Erfassen Konvertieren Analysieren Publizieren
Projekt-(Meta-) Daten Generierte, heterogene Daten Berechnungen, Plotts Berechnungen, Plotts
o ey B b é

. (6o &) o l
= SHACL T ] ‘éo ‘&)
Koion | _’ . . [ ‘ SI‘I% 3‘5 33
@ </> = | .\ i =

ot
@& @ - =N
Harmonisieren - Nachnutzen
. 7 . 7 \ J . 7 \ J
[ Web of Data l
i =
Zenodo Allg. Wissen Ontologien Zenodo Publikationen

Abbildung 5.5: Forschungsdatenlebenszyklus des FAIRen Forschungsdatenmanage-
ments fiir ingenieurwissenschaftliche Anwendungen basierend auf
HDFS5 und RDF. Heterogene Rohdaten aus Messungen und Simulatio-
nen werden nach einer projektbezogenen Planungsphase harmonisiert,
in das strukturierte HDF5-Format tiberfiihrt und mit formalen Meta-
daten (RDF) angereichert. Die Analyse erfolgt nach Validierung mit
SHACL auf Basis der HDF5-Daten, wahrend die Publikation kuratier-
ter Datenobjekte mit persistenten Identifikatoren die Anbindung an das
Web of Data und eine spitere Nachnutzung ermoglicht. Begleitet wird
der Zyklus mit entsprechender Software.

schematisch in Abbildung 5.5 dargestellt. Die Abbildung ordnet das vorgestellte Forschungs-
datenmanagement explizit in einen durchgingigen Forschungsdatenlebenszyklus ein und ver-
deutlicht, dass die Datenbank nicht als isolierte Komponente, sondern als integraler Bestandteil
dieses Zyklus zu verstehen ist.

Ausgehend von einer projektbezogenen Planungsphase werden heterogene Rohdaten aus Mes-
sungen und Simulationen erfasst und zunédchst harmonisiert. Die Harmonisierung umfasst sowohl
die strukturelle Vereinheitlichung der Daten als auch deren Uberfiihrung in das HDF5-Format,
das in der vorliegenden Arbeit als zentrales Tragerformat fiir die Primérdaten dient. Parallel
dazu werden formale Metadaten erzeugt und in RDF serialisiert, wodurch eine semantische
Beschreibung der Daten unabhéngig von ihrer physischen Speicherung ermoglicht wird.

Die Abbildung verdeutlicht zudem die funktionale Trennung zwischen numerischen Primirda-
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ten und semantischer ErschlieBung. Wihrend Berechnungen, Auswertungen und Visualisierun-
gen direkt auf den HDF5-Daten basieren, erfolgt die Validierung der Metadaten mithilfe von
SHACL. Erst auf dieser validierten semantischen Grundlage werden die Daten publiziert und
iber persistente Identifikatoren in das Web of Data eingebunden.

Die eigentliche Datenbank entsteht dabei nicht durch eine zentrale physische Speicherung der
Daten, sondern durch die semantische Verkniipfung und Durchsuchbarkeit der verteilten Res-
sourcen. Wie in Abbildung 5.5 dargestellt, sind die HDF5-Datenobjekte iiber Repositorien in
Zenodo verteilt abgelegt, wiahrend Ontologien, kontrollierte Vokabulare und externe Wissens-
basen wie Wikidata zur inhaltlichen Kontextualisierung beitragen. Die Datenbank ist somit als
logische, verteilte Infrastruktur zu verstehen, die erst durch standardisierte Metadaten, Validie-
rung und Abfragemechanismen kohérent wird.

Abbildung 5.5 macht dariiber hinaus deutlich, dass der vorgestellte Ansatz nicht auf die ein-
malige Publikation von Daten abzielt, sondern explizit auf deren langfristige Nachnutzung.
Die Bereitstellung strukturierter Datenobjekte, formaler Metadaten und begleitender Software
schafft die Voraussetzung dafiir, dass Betriebs- und Simulationsdaten reproduzierbar analysiert,
verglichen und in neue Forschungskontexte integriert werden konnen.

Ein zentrales Gestaltungsprinzip ist die klare Trennung zwischen primiren Forschungsdaten und
abgeleiteten semantischen Metadaten. Die wissenschaftlichen Daten selbst werden ausschliel3-
lich in HDF5-Dateien gespeichert, die als autoritative Quelle gelten. Samtliche RDF-Daten wer-
den automatisiert aus diesen HDF5-Dateien extrahiert und stellen keine unabhéingige Wissens-
quelle dar, sondern sind vollstandig aus den HDF5-Dateien ableitbar. Die RDF-Représentationen
dienen vielmehr als semantische Projektion der in den HDF5-Dateien enthaltenen strukturellen
und kontextuellen Informationen. Dadurch wird es moglich, den Inhalt groBer, bindrer Da-
tensitze effizient zu explorieren, ohne diese vollstandig herunterladen oder lokal vorhalten zu
miissen.

Die eigentliche Nutzung der Datenbank erfolgt tiber SPARQL-Abfragen auf die aggregierten
RDF-Daten. Diese Abfragen konnen sowohl lokal als auch iiber foderierte Endpunkte ausge-
filhrt werden*. Die Abfrageergebnisse erlauben es, relevante Datensitze zu identifizieren, zu
vergleichen und gezielt auszuwéhlen. Erst im Anschluss werden die zugehdrigen HDF5-Dateien
heruntergeladen und fiir weiterfithrende Analysen verwendet. Die RDF-Schicht fungiert somit
als Indexierungs-, Such- und Explorationsschicht iiber einem verteilten Datenraum. Hierzu fiihrt
Abschnitt 5.7 weiter aus.

Fiir die Nutzer der Validierungsdatenbank sind alle notwendigen Informationen iiber 6ffentlich
zugéngliche Zenodo-Repositorien verfiigbar. Innerhalb von Forschungsgruppen kénnen dariiber
hinaus zusitzliche, nicht 6ffentliche Datenquellen eingebunden werden, ohne das Gesamtsystem
zu verindern. Die Datenbank ist damit nicht als statische Sammlung zu verstehen, sondern als
dynamisch konfigurierbarer, erweiterbarer Datenraum.

Eine Gegeniiberstellung klassischer Datenbanken und des hier entwickelten Ansatzes zeigt
Tabelle 5.7.

4SPARQL-Abfragen iiber verteilte Endpunkte, die sowohl lokal als auch webbasiert sein konnen; engl. federated
SPARQL queries.
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Kriterium Klassische Datenbanken Vorgestellte Losung

Nachhaltigkeit Stark von institutioneller Infra- Langfristige Verfiigbarkeit durch

struktur abhingig etablierte, Offentliche Infrastruktu-
ren (Zenodo, Wikidata)
Umsetzung FAIR  Oft unvollstindig Systematisch integriert
Kosten Hoher Wartungs- und Betriebsauf- Gering, Nutzung offentlicher In-
wand frastrukturen
Flexibilitat Starres Schema Modular, konfigurierbar und er-
weiterbar
Vernetzung Lokal und eingeschrinkt Global, interoperabel und verlinkt

Tabelle 5.7: Vergleich klassischer Datenbanken mit dem in dieser Arbeit entwickelten
hybriden Ansatz.

Durch die Wahl dieses hybriden Ansatzes wird nicht nur die Interoperabilitdt zwischen unter-
schiedlichen Datenquellen maximiert, sondern auch die Integration neuer Daten ohne signi-
fikanten manuellen Aufwand ermoglicht. Die resultierende Infrastruktur ist damit skalierbar,
robust und langfristig nutzbar.

Die Entscheidung, die Daten iiber Zenodo zu veroffentlichen, wurde unter Beriicksichtigung
mehrerer zentraler Kriterien getroffen. An erster Stelle steht die Wiederverwendbarkeit. Zenodo
ermoglicht eine langfristige Bereitstellung” der Daten bei gleichzeitig transparenter, zitierfihiger
Beschreibung. Die Vergabe persistenter Identifikatoren stellt sicher, dass die Daten eindeutig
referenzierbar und dauerhaft auffindbar bleiben.

Ein weiterer zentraler Aspekt ist die Auffindbarkeit. Durch die DOI-Vergabe und die Einbindung
in libergeordnete Suchinfrastrukturen erreichen die Daten eine hohe Sichtbarkeit innerhalb der
wissenschaftlichen Gemeinschaft. Ebenso wichtig sind die offene Verfiigbarkeit und Versionie-
rung. Zenodo erlaubt es, neue Datensidtze und Erweiterungen systematisch zu versionieren und
dltere Versionen weiterhin zuginglich zu halten.

Im Vergleich dazu erweisen sich klassische Journalpublikationen als ungeeignet fiir die langfristi-
ge Bereitstellung umfangreicher Forschungsdaten. Sie sind hdufig mit Zugangsbeschrankungen,
Volumenlimits und fehlender Anderbarkeit verbunden. Die hier vorgestellte Datenbankldsung
verfolgt bewusst den umgekehrten Ansatz: Die Daten bilden die primédre Referenz, auf die
zahlreiche Publikationen aufbauen konnen.

Auch institutionelle Repositorien sind mit Nachteilen verbunden, insbesondere durch erhohten
administrativen Aufwand und eingeschrinkte Sichtbarkeit. Fiir eine nachhaltige Zitierbarkeit ist
die Vergabe persistenter Identifikatoren essenziell, da rein webbasierte Veroffentlichungen keine
langfristige Verfiigbarkeit garantieren (Klump et al., 2006; Paskin, 2005).

Zenodo erfiillt diese Anforderungen in besonderem Malle. Durch die Integration in die Open-

>Zenodo sichert eine Speicherung fiir die Dauer des Betriebs der Einrichtung CERN zu, was zum Zeitpunkt der
Abfassung dieser Arbeit einem Zeitraum von mindestens 20 Jahren entspricht
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Access-Initiative, die breite Akzeptanz in verschiedenen Disziplinen und die Bereitstellung
maschinenlesbarer Schnittstellen stellt es eine zentrale Sdule der hier vorgestellten Infrastruktur
dar. Insgesamt erweist sich Zenodo damit nicht nur als geeignete Plattform fiir die Veroffent-
lichung der in dieser Arbeit generierten Daten, sondern auch als Blaupause fiir nachhaltiges,
FAIR-konformes Forschungsdatenmanagement in den Ingenieurwissenschaften.

5.6.1 Semantische Vernetzung im Forschungsdatenraum

Die Niitzlichkeit wissenschaftlicher Datensitze hidngt mafBigeblich von ihrer Auffindbarkeit und
Zuganglichkeit ab (vgl. die FAIR-Prinzipien F1 Findable und A1 Accessible in Tabelle 2.1). Die
Veroffentlichung von Forschungsdaten in etablierten Repositorien mit DOI-Vergabe stellt hierfiir
eine notwendige Grundlage dar, da sie Persistenz, Zitierfihigkeit und langfristige Verfiigbarkeit
gewihrleistet.

Das volle Potenzial dieser Daten entfaltet sich jedoch erst, wenn ihre Metadaten zusitzlich
in offenen, semantischen Wissensgraphen verankert werden, wie dies beispielsweise mittels
Wikidata erfolgt (Vrandeci¢ und Kroétzsch, 2014; Waagmeester et al., 2020). Die Einbindung
von Ressourcen aus Wikidata in RDF-basierte Metadaten ermoglicht es, Datensitze in einen
umfassenden Wissenskontext einzubetten und sie mit externen Entitdten (z. B. Experimenten,
Methoden, Personen, Ontologien oder Softwareartefakten) zu verkniipfen. Auf diese Weise wer-
den sowohl die maschinenlesbare Interoperabilitit als auch die interdisziplindre Nachnutzbarkeit
wesentlich gestirkt. Handelt es sich bei einem Datensatz beispielsweise um experimentelle Er-
gebnisse, kann auf generische Wikidata-Ressourcen wie Q101965 verwiesen werden, wodurch
die semantische Einordnung der Daten fiir alle Nutzer unmittelbar nachvollziehbar wird.

Die in Abbildung 5.6 schematisch dargestellte Struktur eines Wissensgraphen verdeutlicht dieses
Konzept eines verteilten, FAIR-orientierten Forschungsdatenraums. Die Abbildung zeigt, wie
heterogene Ressourcen, darunter Forschungsdaten, Modelle, Personen, Organisationen, Soft-
ware und verwendete Methoden, als eigenstindige, aber iiber persistente Identifikatoren und
semantische Beschreibungen verkniipfte Knoten in einem dezentralen Netzwerk représentiert
werden. Die Datenbank ist in diesem Sinne keine physische Einheit, sondern eine logisch ag-
gregierte Sicht auf verteilte Ressourcen, die Beziehungen explizit macht, die in der Praxis oft
implizit sind.

Im Kontext der vorliegenden Arbeit werden Datensitze daher nicht als isolierte, monolithische
Einheiten verstanden, sondern als Teil eines semantisch strukturierten Forschungsdatenraums.
Jede Ressource ist eindeutig adressierbar und kann iiber RDF-basierte Beschreibungen in Be-
ziehung zu anderen Ressourcen gesetzt werden. Die Veroffentlichung in Wikidata stellt dabei
keine Duplizierung der eigentlichen Daten dar, sondern eine semantische Referenzierung der
Datensitze und ihrer zentralen Konzepte.

Die Integration von Metadaten in Wikidata adressiert alle Aspekte der FAIR-Prinzipien in
komplementdrer Weise:

* Findable: Die Registrierung von Metadaten in Wikidata macht Datensitze global auffind-
bar. Wikidata fungiert als zentraler Knotenpunkt innerhalb des Linked-Data-Okosystems


https://www.wikidata.org/wiki/Q101965

110 Anwendung auf eine Validierungsdatenbank eines generischen Radialventiators

Abbildung 5.6: Konzept eines verteilten Forschungsdatenraums: Samtliche Ressourcen
(Daten, Modelle, Personen, Organisationen, Software und Methoden)
sind dezentral verfiigbar und iiber persistente Identifikatoren sowie se-
mantische Beschreibungen miteinander verkniipft.

und ist in viele Forschungstools und semantische Suchsysteme integriert. Dies fiihrt zu
einer erheblichen Steigerung der Reichweite und Sichtbarkeit.

* Accessible: Zenodo gewihrleistet durch DOI-Vergabe die persistente Zugénglichkeit von
Datensitzen. Diese wird durch die zuséatzliche Verkniipfung mit Wikidata gestirkt, indem
die Metadaten in einem offenen, frei zuginglichen Wissensnetzwerk veroffentlicht werden.

* Interoperable: Wikidata nutzt standardisierte Identifikatoren und maschinenlesbare Struk-
turen, die eine nahtlose Integration in wissenschaftliche Infrastrukturen ermoglichen. Dies
unterstiitzt die semantische Vernetzung von Datensitzen {iber disziplinidre und institutio-
nelle Grenzen hinweg.

* Reusable: Die strukturierte und semantisch angereicherte Beschreibung in Wikidata er-
leichtert das Verstindnis und die Nachnutzung der Datensétze. Dadurch wird nicht nur ihre
Wiederverwendbarkeit gefordert, sondern auch ihre nachhaltige Einbindung in zukiinftige
Forschungsprozesse ermoglicht.

Ein weiterer wesentlicher Vorteil liegt in der Nachhaltigkeit: Wikidata ist als offene, durch
die wissenschaftliche Gemeinschaft gepflegte Plattform konzipiert, wodurch die Sichtbarkeit
und Aktualitit der Eintrdge liber die Laufzeit einzelner Projekte hinaus erhalten bleibt. Zu-
dem werden Wikidata-Eintrige von gingigen Suchmaschinen indexiert, was die Auffindbarkeit
zusitzlich erhoht. Die dort hinterlegten Metadaten erlauben die Verkniipfung mit relevanten
Publikationen, Personen und weiteren Entitaten, sodass Datensétze nicht isoliert, sondern inner-
halb eines semantischen Netzwerks dargestellt werden. Dies eroffnet neue Moglichkeiten der
Kontextualisierung und interdisziplindren Nutzung.

Obwohl Datensitze auf Repositorien wie Zenodo bereits iiber Suchdienste wie DataCite Com-
mons (DataCite, 2025) auffindbar sind, erweitert die Veroffentlichung in Wikidata deren Sicht-
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barkeit weit liber statische Metadatenschemata hinaus. Wihrend Zenodo-Eintréage in ihrer Struk-
tur vergleichsweise statisch bleiben, erlaubt Wikidata die dynamische, maschinenlesbare Ver-
kniipfung mit weiteren Wissensressourcen. Diese Ergianzung stellt keine Redundanz dar, sondern
eine wertvolle Erweiterung im Sinne der FAIR-Prinzipien, da sie Auffindbarkeit, Interoperabi-
litdt und Wiederverwendbarkeit auch langfristig verbessert.

Tabelle 5.8 listet die im Zusammenhang mit der Radialventilatordatenbank angelegten Wikidata-
Eintriage auf. Ein GroBteil dieser Eintridge, darunter der untersuchte Ventilator (Q131549102),
wurde im Rahmen dieser Arbeit neu erstellt und ermoglicht es nun auch anderen Forschern, auf
die konkreten Entitdten der Untersuchung prizise zu referenzieren.

Name Wikidata-Eintrag
openCeFaDB (Datenbank)* Q137561830
Untersuchter Ventilator™ Q131549102
Standardnamentabelle fiir Ventilatoreigenschaften® Q131401744
SSNO* Q131417267
PIVmeta® Q131449486
Ventilatorkennlinie* Q137525063
Ventilatorbetriebspunkt™ Q137525225
Affinititsgesetze Q632736

Tabelle 5.8: Ausgewihlte, in Wikidata registrierte Ressourcen, die im Rahmen der Ra-
dialventilatordatenbank entstanden sind (mit * markiert) und in den Daten-
sdtzen referenziert wurden.

Zusammenfassend erweitert die Anreicherung und Integration der Metadaten in Wikidata die
reine Veroffentlichung auf Zenodo erheblich: Zenodo stellt die Persistenz und Zitierbarkeit
sicher und Wikidata gewiéhrleistet Sichtbarkeit, semantische Vernetzung und maschinenlesbare
Integration in das globale Linked-Data-Okosystem.

5.7 Zugriff und Verwendung

Dieser Abschnitt beschreibt den praktischen Ablauf fiir Forscher, die eigene Simulationen des ge-
nerischen Radialventilators anhand der bereitgestellten Referenzmessungen validieren mochten.
Der Arbeitsablauf umfasst das Identifizieren relevanter Datensitze, die Durchfiihrung eigener
Simulationen sowie den Vergleich mit den bereitgestellten Referenzmessungen.

Die Nutzung der in dieser Arbeit entwickelten Datenbankldsung folgt einem klar strukturierten,
mehrstufigen Workflow, der sowohl explorative als auch automatisierte Anwendungsfille unter-
stiitzt. Ziel ist es, den Zugriff auf verteilte Forschungsdaten so zu gestalten, dass Nutzer relevante
Datensitze effizient identifizieren, bewerten und gezielt weiterverarbeiten konnen, ohne grof3e
Datenmengen vorab herunterladen zu miissen.
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Ausgangspunkt ist eine deklarative Konfigurationsdatei im Turtle-Format (,,catalog.ttl*), die
die logische Struktur der Datenbank beschreibt. In dieser Datei werden dcat: Dataset-Instanzen
definiert, die jeweils auf eine oder mehrere dcat:Distribution-Ressourcen verweisen. Diese
Distributionen reprisentieren RDF-Metadaten, die gemeinsam mit den zugehorigen HDF5-
Dateien iiber persistente Repositorien verdffentlicht wurden. Die Konfigurationsdatei definiert
somit nicht die Daten selbst, sondern legt fest, welche verteilten Ressourcen zu einer konkreten
Datenbankinstanz gehoren (vgl. Abbildung 5.7).

Ein zentrales Merkmal des Systems ist die Trennung zwischen Konfiguration, Speicherung und
Nutzung. Die Konfigurationsdatei kann unabhingig von der eigentlichen Datenhaltung versio-
niert, geteilt und angepasst werden. Auf diese Weise lassen sich unterschiedliche Sichten auf
denselben Datenbestand oder projektspezifische Teilmengen definieren, ohne Daten zu dupli-
zieren.

Forschungsdatenraum
Bo Bo Zenodo
— -_— Y-

Datensatz 1 Datensatz N

= Heb

HDF RDF openCeFaDB
Datenhaltung Datenhaltung Benutzerschnittstelle

Abbildung 5.7: Die openCeFaDB stellt die Schnittstelle zu den verteilten Daten (Zeno-
do und Wikidata) zur Verfiigung. Durch die zentrale Datei catalog.ttl
werden alle der Datenbank zugehorigen Datensitze und Entititen defi-
niert und referenziert. Die Benutzerschnittstelle organisiert die Zugriffe
auf die Datenhaltungen und unterstiitzt die Datenanalyse sowie Ergeb-
nisvisualisierung.

Die eigentliche Nutzung erfolgt iiber das in dieser Arbeit entwickelte Python-Paket opence-
fadb (Probst, 2026b). Dieses iibernimmt die automatisierte Verarbeitung der Konfigurations-
datei, das Herunterladen der referenzierten RDF-Distributionen sowie deren Import in einen
RDEF-Graphen. Dabei ist die konkrete Wahl des Graphdatenbanksystems abstrahiert. Unterstiitzt
werden sowohl lokale In-Memory-Graphen (z. B. auf Basis von rdflib) als auch persistente oder
externe (remote) Triple Stores. Fiir die Nutzer ergibt sich daraus eine einheitliche Schnittstelle,
unabhiéngig von der zugrunde liegenden Infrastruktur.

Nach dem Laden der RDF-Daten steht die Datenbank vollstdndig fiir semantische Abfragen zur
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Verfiigung, wie sie exemplarisch in Abbildung 5.8 in vereinfachter Form angedeutet sind. Die
Exploration erfolgt tiber SPARQL, wobei Abfragen entweder programmgesteuert erzeugt oder
aus vordefinierten Vorlagen (Templates) ausgewéhlt werden konnen. Diese Vorlagen kapseln
dominenspezifisches Wissen und ermoglichen es auch weniger erfahrenen Nutzer, komplexe
Abfragen auszufiihren. Gleichzeitig bleibt die volle Ausdrucksstirke von SPARQL erhalten,
sodass auch individuelle, ad hoc formulierte Abfragen méglich sind.

Die Ergebnisse der SPARQL-Abfragen dienen primir der Exploration und Selektion. Typische
Fragestellungen betreffen etwa die Identifikation bestimmter Betriebszustinde, Versuchspara-
meter oder Simulationskonfigurationen. Da die RDF-Metadaten direkt aus den HDF5-Dateien
extrahiert wurden, besteht eine eindeutige Riickverfolgbarkeit zwischen semantischen Entita-
ten und den zugehorigen binédren Datensétzen. Auf Basis der Abfrageergebnisse konnen die
relevanten HDF5-Dateien gezielt identifiziert und erst im Anschluss heruntergeladen werden.

Dieser zweistufige Zugriff aus semantischer Exploration vor physischem Datenzugriff reduziert
nicht nur den Datenverkehr, sondern erhoht auch die Transparenz und Effizienz der Datennut-
zung. Insbesondere bei gro3en, hochaufgelosten Mess- oder Simulationsdaten stellt dies einen
entscheidenden Vorteil dar. Haufig sind erste Analysen auf Basis der Metadaten und skalaren
Ergebniswerte ausreichend, bevor detailliertere, mehrdimensionale Daten herangezogen werden.

Der grundlegende Ablauf des bis hierhin beschriebenen semantikbasierten Zugriffs, von der
Abfrage verteilter Metadaten bis zur Darstellung der Betriebspunktkennlinien, ist exempla-
risch in Abbildung 5.8 dargestellt. Die Abbildung visualisiert den Prozess von der SPARQL-
Metadatenabfrage iiber die Verarbeitung des Abfrageergebnisses als RDF-Graph bis hin zur
grafischen Darstellung der resultierenden Kennlinien. Dargestellt sind drei Ventilatorkennlinien,
die auf realen Messdaten der Datenbank basieren. Die hierfiir notwendigen programmgesteu-
erten Verarbeitungsschritte sind im Rahmen der in Probst (2026b) bereitgestellten Software
implementiert.

Abbildung 5.8 stellt die Beziehung zwischen semantisch beschriebenen Metadaten im RDF-
Graphen und den daraus abgeleiteten numerischen Daten im Plot bewusst nur schematisch und
anhand ausgewihlter Aspekte dar. Die Darstellung ist damit nicht vollstdandig, dient jedoch der
Verdeutlichung des methodischen Prinzips und einer verbesserten Lesbarkeit.

Die Nutzung der Datenbank ist nicht auf interaktive Szenarien beschréankt. Durch die vollstandi-
ge Automatisierbarkeit des Workflows eignet sich die Infrastruktur ebenso fiir reproduzierbare
Auswertungen, Benchmarking-Studien oder kontinuierliche Validierungsprozesse. Die Daten-
bank fungiert damit nicht nur als Archiv, sondern als aktiver Bestandteil wissenschaftlicher
Arbeitsabléufe.

Datenzugang

Die Forschungsdaten der Betriebspunktmessungen sind in mehreren Datensidtzen auf Zenodo
verOffentlicht. Fiir jede Messkampagne, die in der Regel aus mehreren Betriebspunkten bei einer
festen Drehzahl besteht, wurde ein eigenstdandiger Datensatz angelegt. Jeder Datensatz enthilt
fiir jeden Betriebspunkt ein Tupel aus einer HDF5-Datei mit den Primérdaten (Zeitreihen und
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Abbildung 5.8: Visualisierung des semantikbasierten Zugriffs auf verteilte Forschungs-
daten zur Darstellung von Ventilatorkennlinien. Ausgehend von einer
SPARQL-Abfrage auf die Datenbankschnittstelle openCeFaDB werden
Betriebspunktdaten aus verteilten Repositorien (Zenodo) iiber RDF-
Metadaten selektiert und zur Darstellung der gemessenen Kennlinien
verarbeitet. Die dargestellten Kennlinien fiir die Drehzahlen 600, 800
und 1000 U/min basieren vollstindig auf den im RDF-Graphen be-
schriebenen Metadaten, einschlieBlich Standardnamen, Einheiten und
Beobachtungsstrukturen. Die Abbildung zeigt bewusst eine vereinfach-
te Auswahl semantischer Beziehungen.

abgeleitete Groflen) sowie einer zugehorigen Turtle-Datei mit den semantischen Metadaten.
Durch die DOI-Vergabe sind alle Datensitze dauerhaft referenzierbar und sowohl manuell als
auch maschinell eindeutig zitier- und abrufbar.

Die veroftentlichten Daten sind iiber verschiedene Zugangswege auffindbar:
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« iiber die Suchfunktion des European Open Science Cloud Portals®,

* direkt liber Zenodo,

* liber Verlinkungen im semantischen Datenokosystem Wikidata,

* iiber aggregierende Metadatenportale wie DataCite Commons (DataCite, 2025),

* sowie liber die bereitgestellte Softwarelosung zur direkten Interaktion mit den Daten
(opencefadb).

Nutzer haben zwei grundlegende Moglichkeiten, mit den Daten zu interagieren:
* durch manuelles Herunterladen der Datensétze und individuelle Auswertung oder

* durch die Nutzung der bereitgestellten Python-Software opencefadb fiir einen automati-
sierten Zugriff.

Die Kuratierung und Veréffentlichung neuer Datensitze erfolgt durch die Daten erheben-
den Personen am Lehrstuhl. Hierfiir wird das komplementére, nicht 6ffentliche Repositorium
opencefadb-admin verwendet, das die Qualititssicherung und Konsistenz der veroffentlichten
Daten unterstiitzt (Probst, 2026b).

Der beschriebene Publikations- und Zugangsweg adressiert insbesondere die FAIR-Prinzipien
der Auffindbarkeit und Zugénglichkeit (Findable, Accessible). Persistente Identifikatoren (DOI),
standardisierte Metadatendienste sowie mehrere unabhiingige Zugriffskanile stellen sicher, dass
die Daten langfristig auffindbar und sowohl manuell als auch maschinell zugénglich sind.

Name DOI

openCeFaDB Catalog 10.5281/zenodo.18349358
Dataset 1 - n600 10.5281/zenodo.18349039
Dataset 2 - n600 10.5281/zenodo.18349130
Dataset 1 - n800 10.5281/zenodo.18349134
Dataset 1 - n1000 10.5281/zenodo.18349196
Dataset 1 - n1200 10.5281/zenodo.18349210
Dataset 2 - n1200 10.5281/zenodo.18349214
CAD Modell 10.5281/zenodo.17871736
Standardnamentabelle 10.5281/zenodo.17572275
Zusitzliche GroBlenarten (Erweite- 10.5281/zenodo. 18297457

rung der QUDT-Ontologie)

Tabelle 5.9: Ubersicht der im Rahmen der OpenCeFaDB veroffentlichten Daten- und
Metadatenartefakte mit ihren persistenten Identifikatoren.

Shttps://open-science-cloud.ec.europa.eu/
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Softwareunterstitzung

Neben den beschriebenen Datenformaten wurden zwei Softwarepakete entwickelt, die eine
unmittelbare und reproduzierbare Interaktion mit den veroffentlichten Forschungsdaten ermog-
lichen und die in dieser Arbeit vorgestellte Methodik praktisch umsetzen. Hierzu stehen zwei
komplementire GitHub-Repositorien zur Verfiigung:

* opencefadb-admin (nicht 6ffentlich): dient der internen Verwaltung, Pflege und Veroffent-
lichung der Datensétze und richtet sich ausschlielich an die Datenkuratierung.

* opencefadb (6ffentlich): richtet sich an Nutzer der Datenbank und stellt Werkzeuge fiir den
automatisierten Zugriff, die Validierung eigener Simulationsdaten sowie die Integration
der Daten in bestehende Auswerteworkflows bereit.

Die Python-Bibliothek opencefadb bildet die zentrale Schnittstelle fiir die Nutzung der Da-
tenbank. Sie ist gezielt so konzipiert, dass der Zugriff auf die Daten nicht iiber projektspezi-
fische Dateipfade oder Kenntnis des Aufbaus einer HDF erfolgt, sondern ausschlielich iiber
offentliche, semantisch beschriebene Metadaten. Hierzu werden SPARQL-Abfragen auf den
RDF-Beschreibungen der Betriebspunkte ausgefiihrt, anhand derer die relevanten Grof3en iden-
tifiziert, interpretiert und anschlieBend mit den zugehorigen HDF5-Daten verknlipft werden.

Fiir typische Anwendungsfille stellt die Bibliothek vordefinierte SPARQL-Abfragen bereit, die
in Form benutzerfreundlicher Funktionen und Klassen gekapselt sind. Zentrale Auswertungen,
wie etwa die Extraktion von Betriebspunktdaten oder die Darstellung von Kennlinien, kon-
nen dadurch ohne vertiefte Kenntnisse semantischer Abfragesprachen durchgefiihrt werden.
Die Einstiegshiirde fiir die Nutzung der Datenbank bleibt damit bewusst niedrig. Gleichzeitig
bleibt der vollstindige semantische Datenraum iiber SPARQL direkt zugénglich, sodass Nut-
zer mit entsprechender Expertise eigene, komplexere Abfragen formulieren konnen. Fiir beide
Nutzungsszenarien stellt diese Arbeit mit dem Softwarepaket opencefadb eine Sammlung von
Skripten und Beispielabfragen bereit, die sowohl als unmittelbar nutzbare Werkzeuge als auch
als Ausgangspunkt fiir weiterfithrende Auswertungen dienen.

Ein wesentliches Merkmal dieses Ansatzes besteht darin, dass Auswerteskripte keine implizi-
ten Annahmen iiber interne Datenstrukturen treffen miissen. Stattdessen werden die benotigten
Informationen explizit iiber ihre semantische Beschreibung adressiert, insbesondere iiber Stan-
dardnamen, Einheiten, Grof3enarten sowie definierte Transformationen. Die fachliche Auswer-
telogik ist damit konsequent von technischen Speicherdetails entkoppelt, was einen zentralen
Unterschied zu klassischen, dateibasierten Auswerteansitzen darstellt.

Die praktische Umsetzung dieses semantikbasierten Zugriffs ist exemplarisch in Abbildung 5.8
dargestellt. Die gezeigten Kennlinien fiir mehrere gemessene Drehzahlen wurden vollstindig
automatisiert aus der Datenbank erzeugt. Sowohl die Auswahl der Betriebspunkte als auch die
Zuordnung der Achsen, Einheiten und Beschriftungen erfolgte ausschlieflich auf Basis von
SPARQL-Abfragen auf den RDF-Metadaten mithilfe von opencefadb. Ein direkter Zugriff auf
spezifische Felder oder Namen der Datasets in den HDF5-Dateien ist hierfiir nicht erforderlich.

Die semantikbasierte Nutzung der Daten adressiert insbesondere die FAIR-Prinzipien der Inte-
roperabilitdat und Nachnutzbarkeit (Interoperable, Reusable). Durch die explizite Beschreibung
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der Bedeutung der Daten mittels Standardnamen, GroBenarten und Ontologien konnen die Daten
unabhingig von ihrer internen Speicherstruktur interpretiert, kombiniert und in neuen Kontexten
wiederverwendet werden. Zusitzlich iiberpriift opencefadb die Konformitét der Daten gegeniiber
den definierten Metadaten- und Strukturvorgaben. Hierzu werden SHACL-Shapes eingesetzt,
die sowohl die semantische Vollstindigkeit als auch die strukturelle Konsistenz der veroffent-
lichten Datensétze priifen und so eine qualititsgesicherte, reproduzierbare Nutzung der Daten
unterstiitzen. Dies ermoglicht schlieBlich die automatisierte Verarbeitung der Daten und die
Erstellung von Diagrammen, wie in Abbildung 5.8 dargestellt. Die Darstellung der Ventilator-
kennlinien erfolgt hierbei vollstindig auf Basis der Metadatenanalyse und damit unabhéngig von
den in den HDF5-Dateien tatsdchlich verwendeten Variablennamen. Der entsprechende Code
ist dem Repository von opencefadb sowie dessen Veroffentlichung auf Zenodo zu entnehmen
(Probst, 2026b).






6 Bewertung des Managementansatzes

Ziel dieses Kapitels ist die systematische Bewertung des in dieser Arbeit entwickelten For-
schungsdatenmanagementansatzes im Hinblick auf seine Konformitit mit den FAIR-Prinzipien
und damit der Uberpriifung des genuinen Ziels. Die Bewertung dient dabei nicht der formalen
Zertifizierung oder der normativen Klassifikation des Ansatzes als ,,FAIR-konform*, sondern
der analytischen Einordnung seiner architektonischen und methodischen Eigenschaften entlang
etablierter FAIR-Kriterien. Im Zentrum steht die Frage, in welchem Umfang und mit welcher
methodischen Tiefe die FAIR-Prinzipien durch den gewéhlten Ansatz technisch umgesetzt und
langfristig abgesichert werden.

6.1 Evaluationsschema und methodisches Vorgehen

Als Bewertungsrahmen wird das von der Research Data Alliance (RDA) entwickelte FAIR
Data Maturity Model herangezogen (Bahim et al., 2020; FAIR Data Maturity Model Working
Group, 2020). Dieses Modell beschreibt FAIR nicht als binédre Eigenschaft, sondern als graduell
erreichbaren Reifegrad, der anhand definierter Indikatoren und Reifestufen (Level O bis Level 4)
eingeordnet wird. Die Reifestufen erlauben keine Aussage iiber absolute Abstinde, sondern
dienen ausschlieBlich der vergleichenden Einordnung der Umsetzungstiefe einzelner FAIR-
Prinzipien.

Die Wahl dieses Modells begriindet sich darin, dass es sowohl qualitative als auch strukturelle
Aspekte der FAIR-Umsetzung beriicksichtigt und explizit auf maschinenverarbeitbare, standard-
konforme und dokumentierte Losungen abzielt. Damit ist es insbesondere fiir technisch geprégte
Forschungsdatenmanagementansitze in den Ingenieurwissenschaften geeignet, fiir die bislang
nur wenige disziplinspezifische Bewertungsstandards existieren.

Die Bewertung erfolgt in einer kombinierten Vorgehensweise: Zunichst wird fiir jedes FAIR-
Prinzip eine binidre Einschitzung (,.erfiillt” bzw. ,,nicht erfiillt*") vorgenommen, um grundlegende
Zielerreichungen festzustellen. Darauf aufbauend erfolgt eine qualitative Einordnung der Um-
setzungstiefe entlang der sog. Reifestufen des Modells. Diese Kombination erlaubt sowohl eine
klare Orientierung als auch eine differenzierte Bewertung der methodischen Ausgestaltung.

Es sei darauf hingewiesen, dass die Einordnung nicht auf einer automatisierten FAIR-Priifung
basiert, sondern auf einer qualitativen Analyse der konzeptionellen, strukturellen und semanti-
schen Eigenschaften des entwickelten Ansatzes. Dabei werden sowohl die technische Umsetzung
als auch bewusst in Kauf genommene Einschrinkungen berticksichtigt.

6.2 Bewertung der FAIR-Dimensionen

Auffindbarkeit (Findable)

Die Kriterien zur Auffindbarkeit werden durch den vorgestellten Ansatz in weiten Teilen erfiillt.
Die Veroffentlichung der Datensitze mit persistenten Identifikatoren (DOI) adressiert zentrale
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Anforderungen an die dauerhafte Referenzierbarkeit sowohl fiir menschliche als auch fiir maschi-
nelle Nutzer. Die Metadaten werden strukturiert, formalisiert und maschinenlesbar mittels RDF
modelliert und sind eindeutig mit den jeweiligen Datenobjekten innerhalb der HDF5-Struktur
verkniipft.

Durch die Verwendung kontrollierter Vokabulare, standardisierter Ontologien sowie eindeutig
identifizierbarer Ressourcen wird eine semantisch priazise Beschreibung der Daten ermoglicht.
Die explizite Referenzierung einzelner Datenobjekte innerhalb der HDF5-Dateien stellt sicher,
dass Metadaten nicht nur auf Dateiebene, sondern auf Ebene fachlich relevanter Objekte zuge-
ordnet sind.

Einschrinkungen bestehen derzeit hinsichtlich der externen Auffindbarkeit neu eingefiihrter,
projektspezifischer Ontologien und Standardnamensdefinitionen. Zwar werden diese offen im
RDF/Turtle-Format bereitgestellt, die verwendeten Identifikatoren sind jedoch zum Zeitpunkt
der Erstellung dieser Arbeit noch nicht liber dauerhaft dereferenzierbare Namensrdume pu-
bliziert oder in etablierten Ontologieverzeichnissen registriert. Diese Einschrinkung ist nicht
konzeptionell bedingt, sondern resultiert aus dem Entwicklungsstatus der Ontologien im Rah-
men der Arbeit. Fiir eine vollstindige Erreichung hoher FAIR-Reifegrade ist eine zukiinftige
Veroffentlichung iiber persistente Namensraume vorgesehen.

Insgesamt erreicht der Ansatz hinsichtlich der Auffindbarkeit einen hohen, jedoch noch nicht
maximalen Reifegrad.

Zuganglichkeit (Accessible)

Die Zuginglichkeit der Daten und Metadaten wird durch den Einsatz standardisierter Zugriffs-
mechanismen gewihrleistet. Der Zugrift auf Metadaten erfolgt iiber etablierte Protokolle, insbe-
sondere liber SPARQL-Endpunkte sowie iiber eine programmgesteuerte Python-API. Die Daten
selbst werden im Open-Access-Modus veroffentlicht, sodass keine technischen oder rechtlichen
Zugangshiirden bestehen.

Ein wesentliches Merkmal des Ansatzes ist die Trennung zwischen Primérdaten und Metadaten
bei gleichzeitiger formaler Kopplung beider Ebenen. Dadurch bleibt die Zuginglichkeit der
Metadaten auch dann erhalten, wenn Priméardaten aus technischen oder rechtlichen Griinden nicht
mehr verfiligbar sind. Die langfristige Verfiigbarkeit der Metadaten wird durch die Archivierung
in institutionell getragenen Repositorien sichergestellt.

Zusitzlich erhoht die Hinterlegung ausgewihlter Metadaten in externen Wissensbasen die Sicht-
barkeit und Redundanz der Informationen. Damit werden zentrale Anforderungen an nachhaltige
Zugianglichkeit erfiillt, auch liber den urspriinglichen Projektkontext hinaus.

Interoperabilitat (Interoperable)

Die Interoperabilitit stellt eine der zentralen Stirken des entwickelten Ansatzes dar. Sie ergibt
sich nicht allein aus der Nutzung offener Standards wie HDF5, RDF und OWL, sondern aus deren
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konsequenter Anwendung bis auf Ebene einzelner Datenobjekte. Die semantische Modellierung
erfolgt explizit, formalisiert und unter Nutzung sowohl generischer als auch doménenspezifischer
Vokabulare.

Eigene Ontologien werden modular eingefiihrt und an bestehende Modelle angebunden, wodurch
eine Erweiterbarkeit ohne Bruch bestehender Strukturen ermoglicht wird. Die Bedeutung der
Daten wird nicht implizit vorausgesetzt, sondern explizit modelliert, wodurch eine maschinelle
Interpretation und Weiterverarbeitung iiber System- und Disziplingrenzen hinweg unterstiitzt
wird.

Durch die qualifizierte Modellierung von Relationen, Einheiten, Gréen und Provenienzinfor-
mationen wird ein sehr hoher Interoperabilititsgrad erreicht, der deutlich iiber konventionelle
daten- oder dateizentrierte Ansitze hinausgeht.

Nachnutzbarkeit (Reusable)

Die Nachnutzbarkeit der Daten wird durch eine konsistente Kombination aus strukturierter Da-
tenhaltung, formaler Metadatenmodellierung und Validierungsmechanismen unterstiitzt. Die ex-
plizite Beschreibung von Kontext, Parametern, Annahmen und Provenienzinformationen schafft
die Voraussetzungen fiir eine langfristige, projektunabhingige Wiederverwendung der Daten.

Dartiber hinaus wird die Nachnutzbarkeit der begleitenden Software als integraler Bestandteil des
wissenschaftlichen Beitrags bertiicksichtigt. In Anlehnung an die Empfehlungen von Lamprecht
et al. (2020) wird die entwickelte Software versioniert, offen zuginglich verdffentlicht, mit
persistenten Identifikatoren versehen und mittels CodeMeta semantisch beschrieben. Dadurch
wird die Software zitierfihig, eindeutig referenzierbar und reproduzierbar nutzbar.

Die Software ist nicht als bloBes Hilfsmittel zu verstehen, sondern als methodisches Artefakt,
das die konzeptionellen Entwurfsprinzipien technisch umsetzt und tiberpriifbar macht.

6.3 Vergleich mit konventioneller Praxis

Zur Einordnung des entwickelten Ansatzes wird dieser einer konventionellen Praxis der Daten-
und Metadatenorganisation gegeniibergestellt, wie sie in vielen ingenieurwissenschaftlichen
Forschungsprojekten anzutreffen ist. Unter konventioneller Praxis wird dabei eine iiberwie-
gend datei- und ordnerzentrierte Organisation verstanden, bei der Metadaten in separaten, meist
textbasierten Artefakten (z. B. README-Dateien, Tabellen oder Dateinamenkonventionen) ab-
gelegt werden.

In solchen Ansitzen sind semantische Bedeutungen und Zusammenhénge haufig implizit und
stark vom projektspezifischen Kontextwissen der beteiligten Personen abhingig. Eine formale
Kopplung zwischen Daten und Metadaten sowie systematische Validierungsmechanismen feh-
len in der Regel.

Demgegeniiber basiert der in dieser Arbeit vorgestellte Ansatz auf einer objektzentrierten Organi-
sation der Daten, einer expliziten semantischen Modellierung und einer formalisierten Kopplung
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zwischen Daten und Metadaten. Die in Tabelle A.2 dargestellte Gegeniiberstellung macht diese
Unterschiede systematisch sichtbar und dient als analytische Grundlage fiir die Einordnung der
FAIR-Reifegrade.

6.4 Gesamtbewertung

Die Anwendung des FAIR Data Maturity Model zeigt, dass der entwickelte Forschungsdaten-
managementansatz die FAIR-Prinzipien nicht nur weitgehend erfiillt, sondern deren Umsetzung
systematisch durch die zugrunde liegende Architektur absichert. Verbleibende Einschrinkungen
betreffen liberwiegend Aspekte der externen Sichtbarkeit und formalen Etablierung projektspe-
zifischer Ontologien und sind ohne grundlegende Anderungen des Konzepts adressierbar.

Der wissenschaftliche Beitrag der Arbeit liegt in der integrativen Verbindung von konzeptionel-
len Designprinzipien, technischer Umsetzung und softwaregestiitzter Operationalisierung. Der
Ansatz zeigt, dass FAIR nicht als nachgelagerte Eigenschaft verstanden werden muss, sondern
als gestaltendes Entwurfsprinzip, das bereits wihrend der Datenentstehung wirksam wird.

Damit leistet die Arbeit einen methodisch fundierten Beitrag zum nachhaltigen Forschungsda-
tenmanagement in den Ingenieurwissenschaften, der tiber bestehende Praktiken hinausgeht und
zugleich realistisch in bestehende Forschungsprozesse integrierbar ist.
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Abbildung 6.1: Auswertung des FAIR Data Maturity Models, angewandt auf das Da-
tenmanagementkonzept dieser Arbeit. Die Identifikatoren sind Ab-
schnitt A.1 bzw. (FAIR Data Maturity Model Working Group, 2020)
zu entnehmen.






7 Zusammenfassung und Ausblick

Die nachhaltige Archivierung und Bereitstellung von Forschungsdaten gewinnt angesichts stetig
wachsender Datenmengen, zunehmender interdisziplindrer Zusammenarbeit und neuer datenge-
triebener Methoden kontinuierlich an Bedeutung (Neuroth, Strathmann et al., 2012). Insbeson-
dere in den Ingenieurwissenschaften stellen heterogene Systemlandschaften, komplexe Daten-
strukturen und lange Lebenszyklen von Forschungsdaten hohe Anforderungen an ein belastbares
Forschungsdatenmanagement (FDM). Vor diesem Hintergrund fordern wissenschaftspolitische
Initiativen und Forschungsforderer zunehmend die Umsetzung der FAIR-Prinzipien (Findable,
Accessible, Interoperable, Reusable) als Leitlinien fiir nachhaltige Dateninfrastrukturen.

Die vorliegende Arbeit zeigt, dass ein konsequent umgesetztes FDM in den Ingenieurwis-
senschaften eine zentrale Voraussetzung darstellt, um mit groen Datenvolumina, doménen-
spezifischer Heterogenitit und interdisziplindren Nutzungsszenarien umzugehen. Am Beispiel
numerischer und experimenteller Untersuchungen an einem Radialventilator wird deutlich, dass
fehlende Standardisierung und unzureichend strukturierte Metadaten zu Informationsverlust,
eingeschriankter Nachnutzbarkeit und erheblichem Mehraufwand fiihren konnen. Diese Proble-
matik ist nicht auf die Stromungsmechanik beschrinkt, sondern betrifft zahlreiche natur- und
ingenieurwissenschaftliche Disziplinen (Crystal-Ornelas et al., 2022; Michener et al., 2006).

Vor diesem Hintergrund wurde ein Forschungsdatenmanagementkonzept entwickelt, das auf
zwei komplementiren Sdulen beruht: der strukturierten Ablage wissenschaftlicher Priméirdaten
im HDF5-Format sowie der semantischen Beschreibung von Metadaten mittels RDF und On-
tologien. Die Kombination beider Technologien ermdglicht nicht nur eine robuste Speicherung
und effiziente Verarbeitung der Daten, sondern schafft zugleich die Grundlage fiir eine maschi-
nenlesbare, eindeutig interpretierbare und vernetzte Beschreibung wissenschaftlicher Inhalte im
Sinne der FAIR-Prinzipien.

Die praktische Umsetzung des Konzepts erfolgte anhand einer Validierungsdatenbank fiir nume-
rische Stromungssimulationen eines generischen Radialventilators und umfasst insbesondere ei-
ne HDF5-basierte Dateikonvention mit klar definiertem Layout, die Einfiihrung standardisierter
Namen fiir physikalische Grofen, die Entwicklung einer generischen Ontologie (SSNO) sowie
die Bereitstellung einer Python-basierten Softwaretoolbox (hSrdmtoolbox, ontolutils, opence-
fadb) zur Erstellung, Validierung und Nutzung semantisch angereicherter Daten.

Die Veroftentlichung der Daten iiber ein diszipliniibergreifendes Repositorium gewdéhrleistet Per-
sistenz, Zitierfahigkeit und langfristige Verfiigbarkeit. Die zusétzliche Einbindung ausgewihlter
Metadaten in externe Wissensbasen erhoht die Sichtbarkeit und Anschlussfihigkeit der Daten
iiber institutionelle Grenzen hinweg. Durch foderierte SPARQL-Abfragen konnen lokale und
externe Ressourcen kombiniert und flexibel genutzt werden, womit der Ansatz der Philosophie
des Web of Data folgt und die Einschrinkungen klassischer, monolithischer Datenbanksysteme
tiberwindet.

Die Bewertung des entwickelten Konzepts anhand des FAIR Data Maturity Models zeigt, dass
insbesondere die Interoperabilitdt und Nachnutzbarkeit auf hohem Reifegrad realisiert werden
konnten. Identifizierte Verbesserungspotenziale betreffen vor allem die externe Auffindbarkeit
neu entwickelter Ontologiebegriffe, etwa durch die Veroffentlichung iiber dereferenzierbare



126 Zusammenfassung und Ausblick

Namensrdume, sowie die weitere Formalisierung einzelner Metadatenaspekte. Diese Punkte sind
implementierungs- bzw. publikationsbedingt und erfordern keine grundlegenden Anpassungen
der zugrunde liegenden Architektur.

Ein zentraler Mehrwert der Arbeit liegt zudem in der Rolle der begleitenden Software als
wissenschaftliches Artefakt. Durch Versionierung, persistente Identifikatoren und eine formale
Beschreibung mittels CodeMeta wird die Software selbst FAIR-orientiert bereitgestellt und
als reproduzierbares, zitierfihiges Forschungsergebnis nutzbar gemacht. Damit fungiert die
Software nicht lediglich als Hilfsmittel, sondern als integraler Bestandteil der entwickelten
Methodik und als Tréager der zugrunde liegenden Designprinzipien.

Ein Ausblick ergibt sich aus aktuellen Entwicklungen im Bereich der Kiinstlichen Intelligenz.
Wihrend Ontologien formale Konsistenz, Transparenz und semantische Eindeutigkeit gewihr-
leisten, bieten Large Language Models neue Moglichkeiten fiir flexible, interaktive Zugédnge zu
komplexen Datenbestinden. Kombinationen beider Ansitze, etwa im Rahmen von Retrieval-
Augmented Generation oder Prompt-to-Query-Verfahren (DeBellis et al., 2024), eroffnen Per-
spektiven fiir eine niederschwellige Nutzung semantisch strukturierter Forschungsdaten. Vor-
aussetzung hierfiir bleibt eine saubere formale Modellierung, insbesondere im Hinblick auf
Provenienz, Validierbarkeit und Nachvollziehbarkeit.

Langfristig sollten Ontologien als dynamische Instrumente wissenschaftlicher Kommunikation
verstanden werden, deren Qualitit sich nicht allein an formaler Konsistenz, sondern vor allem
an ihrer Akzeptanz, Pflege durch die Community und ihrem praktischen Nutzen bemisst. Die
vorliegende Arbeit liefert hierfiir einen methodischen und technischen Rahmen, der auf andere
ingenieurwissenschaftliche Anwendungsfille iibertragbar ist.

Zusammenfassend adressiert diese Arbeit die formulierte Forschungsliicke zwischen normativen
FAIR-Forderungen und deren praktischer Umsetzung fiir komplexe ingenieurwissenschaftliche
Forschungsdaten. Durch die Kombination aus strukturierter Primirdatenhaltung, semantischer
Metadatenmodellierung und softwaregestiitzter Validierung wird ein methodischer Rahmen
bereitgestellt, der FAIR-Prinzipien nicht nur fordert, sondern technisch iiberpriifbar und repro-
duzierbar umsetzt. Damit wird gezeigt, wie Daten und Software gleichermallen als nachhaltige,
nachnutzbare wissenschaftliche Artefakte etabliert werden konnen, die iiber einzelne Anwen-
dungstfille hinaus anschlussfihig sind.
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Anhang

A.1 FAIR Data Maturity Model der Research Data Alliance

In dieser Arbeit wird das FAIR Data Maturity Model der Research Data Alliance als Refe-
renzrahmen fiir die Einordnung der FAIR-Umsetzung verwendet. Das Modell beschreibt die
FAIR-Prinzipien anhand definierter Indikatoren, die den einzelnen FAIR-Dimensionen (Finda-
ble, Accessible, Interoperable, Reusable) und deren Unterkriterien zugeordnet sind.

Tabelle A.1 enthilt die in dieser Arbeit herangezogenen Indikatoren mit zugehorigem FAIR-
Prinzip, Indikator-ID und Prioritidt gemifl den Originalquellen.

FAIR RDA-ID Indikator Prioritit

F1 ~ RDA-F1-01M Metadaten werden durch einen persistenten Wesentlich
Identifikator identifiziert

F1  RDA-F1-01D Daten werden durch einen persistenten Iden- Wesentlich
tifikator identifiziert

F1  RDA-F1-02M Metadaten werden durch einen global ein- Wesentlich
deutigen Identifier identifiziert

F1 RDA-F1-02D Daten werden durch einen global eindeutigen Wesentlich
Identifier identifiziert

F2  RDA-F2-01M Umfangreiche Metadaten werden bereitge- Wesentlich
stellt, um ein Auffinden zu ermoglichen

F3 RDA-F3-01M Metadaten beinhalten den Identifikator der Wesentlich
Daten

F4 RDA-F4-01M Metadaten werden so angeboten, dass sie ab- Wesentlich
gefragt und indexiert werden konnen

Al RDA-A1-01M Metadaten enthalten Informationen, die es Wichtig
dem Nutzer ermoglichen, auf die Daten zu-
zugreifen

Al RDA-A1-02M Metadaten konnen manuell (d.h. mit Wesentlich
menschlicher Beteiligung) abgerufen werden

Al RDA-A1-02D Daten konnen manuell (d.h. mit menschli- Wesentlich
cher Beteiligung) abgerufen werden

Al  RDA-A1-03M Der Metadatenidentifikator fiihrt zu einem Wesentlich
Metadatensatz

Al  RDA-A1-03D Der Datenidentifikator fiihrt zu einem digita- Wesentlich
len Objekt

Al  RDA-A1-04M  Der Zugriff auf Metadaten erfolgt iiber ein Wesentlich

standardisiertes Protokoll
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FAIR RDA-ID Indikator Prioritit
Al  RDA-A1-04D Der Zugriff auf Daten erfolgt iliber ein stan- Wesentlich
dardisiertes Protokoll
Al  RDA-A1-05D Der Zugriff auf Daten kann automatisch (d.h. ~ Wichtig
durch ein Computerprogramm) erfolgen
Al.l1 RDA-A1.1-0IM Der Zugrift auf Metadaten kann iiber ein frei- Wesentlich
es Zugriffsprotokoll erfolgen
Al.l RDA-A1.1-01D Der Zugriff auf Daten kann iiber ein freies = Wichtig
Zugriffsprotokoll erfolgen
Al.2 RDA-A1.2-01D Der Zugriff auf Daten kann iiber ein Zu-  Niitzlich
griffsprotokoll erfolgen, das Authentifizie-
rung und Autorisierung unterstiitzt
A2  RDA-A2-0IM  Metadaten bleiben garantiert verfiigbar, Wesentlich
wenn die Daten nicht mehr verfiigbar sind
I1 RDA-I1-01M Metadaten verwenden eine in einem standar- ~ Wichtig
disierten Format ausgedriickte Wissensdar-
stellung
I1 RDA-I1-01D Daten verwenden eine in einem standardisier- ~ Wichtig
ten Format ausgedriickte Wissensdarstellung
I1 RDA-I1-02M Metadaten verwenden eine maschinenlesbare ~ Wichtig
Wissensdarstellung
I1 RDA-11-02D Daten verwenden eine maschinenlesbare ~ Wichtig
Wissensdarstellung
[2 RDA-12-01M Metadaten verwenden FAIR-konforme Voka- ~ Wichtig
bularien
2  RDA-I2-01D Daten verwenden FAIR-konforme Vokabula-  Niitzlich
rien
I3 RDA-I3-01M Metadaten enthalten Verweise auf andere = Wichtig
Metadaten
I3 RDA-I13-01D Daten enthalten Verweise auf andere Daten Niitzlich
I3 RDA-I3-02M Metadaten enthalten Verweise auf andere Da-  Niitzlich
ten
I3 RDA-13-02D Daten enthalten qualifizierte Verweise auf  Niitzlich
andere Daten
I3 RDA-I3-03M Metadaten enthalten qualifizierte Verweise = Wichtig
auf andere Metadaten
3 RDA-13-04M Metadaten enthalten qualifizierte Verweise  Niitzlich

auf andere Daten
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FAIR RDA-ID Indikator Prioritit
R1  RDA-RI1-0IM  Eine Mehrzahl genauer und relevanter At- Wesentlich

tribute wird bereitgestellt, um eine Nachnut-
zung zu ermoglichen

R1.1 RDA-RI1.1-01M Metadaten enthalten Informationen iiber die Wesentlich
Lizenz, unter der die Daten nachgenutzt wer-
den konnen

R1.1 RDA-RI1.1-02M Metadaten beziehen sich auf eine standardi-  Wichtig
sierte Nachnutzungslizenz

R1.1 RDA-RI1.1-03M Metadaten beziehen sich auf eine maschinen- ~ Wichtig
verstandliche Nachnutzungslizenz

R1.2 RDA-R1.2-01M Metadaten enthalten Herkunftsinformatio-  Wichtig
nen gemdl den fachspezifischen Standards

R1.2 RDA-R1.2-02M Metadaten enthalten Herkunftsinformatio-  Niitzlich
nen gemil einer fachiibergreifenden Sprache

R1.3 RDA-R1.3-0IM Metadaten entsprechen einem Community- Wesentlich
standard

R1.3 RDA-R1.3-01D Daten entsprechen einem Communitystan- Wesentlich
dard

R1.3 RDA-R1.3-02M Metadaten werden in Ubereinstimmung mit Wesentlich
einem maschinenlesbaren Communitystan-
dard ausgedriickt

R1.3 RDA-R1.3-02D Daten werden in Ubereinstimmung mit ei-  Wichtig

nem maschinenlesbaren Communitystandard
ausgedriickt

Tabelle A.1: Indikatoren des FAIR Data Maturity Model (FAIR Data Maturity Model
Working Group, 2020), (Bahim et al., 2020). Der Tabelleninhalt ist den
Quellen entnommen.

A.1.1 Gegenuberstellung konventioneller Praxis und
vorgestelltem Ansatz mittels HDF und RDF

Die Zuordnung der FAIR-Indikatoren zu typischen Merkmalen konventioneller Praxis sowie zu

den im vorgestellten Ansatz umgesetzten organisatorischen und technischen Maflnahmen sind

in Tabelle Tabelle A.2 dargestellt. Die Gegeniiberstellung dient als kontextualisierende Referenz
fiir die im Bewertungskapitel vorgenommene Einordnung und erhebt keinen Anspruch auf Voll-

standigkeit oder formale Vergleichbarkeit, da eine binidre Bewertung im Sinne ,,erfiillt*/, erfiillt
nicht* nicht moglich ist.



Tabelle A.2: Heuristische Gegeniiberstellung der Umsetzung der FAIR-Kriterien in einer konventionellen ingenieurwissenschaftlichen
Datenpraxis und im in dieser Arbeit entwickelten Ansatz. Die Darstellung dient der qualitativen Operationalisierung des
Evaluationsschemas auf Basis des FAIR Prinzipien und erhebt keinen Anspruch auf Vollstandigkeit.

Konventionelle
Praxis

ingenieurwissenschaftliche

Vorgestellter Ansatz

(HDFS5 + RDF + SHACL)

FAIR Kriterium)

F1 (Meta-)Daten sind durch einen global
eindeutigen und persistenten Identifika-
tor referenzierbar.

F2 Daten sind mit reichhaltigen Metadaten
beschrieben.

F3 (Meta-)Daten enthalten explizite Refe-
renzen aufeinander.

F4 (Meta-)Daten sind in einer durchsuch-

baren Ressource registriert oder inde-
xiert.

Referenzierung hiufig iiber lokale Dateinamen,
Pfade oder projektinterne Kennzeichnungen;
persistente Identifikatoren meist nur auf Publi-
kationsebene, nicht fiir interne Datenobjekte.

Metadaten iiberwiegend in textbasierten Arte-
fakten (README, Tabellen, Dateinamenkon-
ventionen); Umfang, Struktur und Granularitét
projektabhiingig und oft unvollstindig.

Beziige zwischen Daten und Metadaten meist
implizit (Ordnerstruktur, Benennung); formale,
maschinenlesbare Verkniipfungen selten.

Auffindbarkeit meist auf projektinterne Abla-
gen oder begleitende Publikationen beschrinkt;
systematische Indexierung selten.

Persistente Identifikatoren (DOI) fiir publizier-
te Datensitze; konsistente interne URIs zur ein-
deutigen Referenzierung von Entitéiten und Da-
tenobjekten innerhalb der Datenstruktur.

Formalisierte, maschinenlesbare Metadaten in
RDF zur Beschreibung von Kontext, Parame-
tern, Einheiten, Provenienz und Struktur; pro-
jektweit definierte Konventionen.

Explizite, bidirektionale Verkniipfung zwi-
schen HDF5-Datenobjekten und RDF-
Metadaten iiber Referenzen;
nachvollziehbare Zuordnung auf Objektebene.

eindeutige

Registrierung und Indexierung der Metada-
ten iiber Repositorien mit Suchfunktionalitit;
zusitzliche Abfrage- und Filtermoglichkeiten
iiber RDF-basierte Indizes (z. B. SPARQL), so-
fern bereitgestellt.

Fortsetzung auf der nédchsten Seite
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FAIR

Kriterium

Konventionelle Praxis

Vorgestellter Ansatz

Al

Al.l

Al.2

A2

I1

12

(Meta-)Daten sind {iiber ein standar-
disiertes Kommunikationsprotokoll ab-
rufbar.

Das verwendete Protokoll ist offen, frei
und universell implementierbar.

Das Protokoll unterstiitzt Authentifizie-

rung und Autorisierung, falls erforder-
lich.

Metadaten bleiben zugénglich, auch
wenn die Daten nicht mehr verfiigbar
sind.

(Meta-)Daten verwenden eine formale,
zugingliche, geteilte Sprache zur Wis-
sensreprisentation.

(Meta-)Daten
konforme Vokabulare.

verwenden FAIR-

Zugriff primér iiber Dateisysteme, Netzlaufwer-
ke oder manuelle Weitergabe (E-Mail, Archiv-
dateien); keine standardisierte Zugriffsschnitt-
stelle.

Abhingig von lokaler Infrastruktur; keine expli-
zite Trennung zwischen Zugriffsmechanismus
und Organisationsform.

Zugriffsregelungen heterogen (Dateirechte,
VPN); hiufig implizit und unzureichend doku-
mentiert.

Metadaten hiufig gemeinsam mit den Daten
verloren oder nur in projektinternen Dokumen-
ten vorhanden.

Uberwiegend natiirliche Sprache oder projekt-
spezifische Tabellenformate; keine formale Se-
mantik.

Begriffe hiaufig ad hoc definiert; inkonsistente
Terminologie zwischen Projekten.

Abruf der Daten und Metadaten iiber HTTP(S)
via Repository Website; Metadaten zusitzlich
maschinenlesbar zugénglich.

Verwendung offener, weit verbreiteter Proto-
kolle (HTTP(S)) sowie offener Standards zur
Beschreibung der Daten und Metadaten (RDF).

Repository-basierte Zugriffskontrollen (z.B.
Embargo, Rollenmodelle) mit dokumentierten
Zugriffsbedingungen.

Persistente Metadaten und Landing Pages im
Repositorium; Auflosung der DOI auch bei ein-
geschrinkter oder aufgehobener Datenverfiig-
barkeit.

RDF als formale Reprisentationssprache; Nut-
zung standardisierter Modellierungsprinzipien
fiir maschinelle Interpretation.

Verwendung etablierter, versionierter Vokabu-
lare und Ontologien (z. B. fiir Einheiten, Prove-
nienz); projektspezifische Erweiterungen mo-
dular angebunden.

Fortsetzung auf der néchsten Seite
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Kriterium

Konventionelle Praxis

Vorgestellter Ansatz

13

R1

R1.1

R1.2

R1.3

(Meta-)Daten enthalten qualifizierte
Referenzen zu anderen (Meta-)Daten.

(Meta-)Daten enthalten ausreichend In-
formationen zur Wiederverwendung.

(Meta-)Daten sind mit einer klaren und
zuginglichen Nutzungslizenz versehen.

(Meta-)Daten sind mit detaillierter Pro-

venienz verknlipft.

(Meta-)Daten erfiillen dominenrele-
vante Community-Standards.

Referenzen meist informell (z. B. Literaturan-
gaben im Text); keine formalen Relationen.

Erforderliches Kontextwissen hdufig implizit;
Parameterstiinde, Randbedingungen und Ver-
sionen nicht systematisch dokumentiert.

Lizenzangaben fehlen hiufig oder sind unein-
deutig.

Provenienzinformationen meist informell (La-
bornotizen, Skriptnamen); selten maschinen-
lesbar.

Explizite Standardbindung uneinheitlich; Ab-
weichungen selten dokumentiert.

Qualifizierte, maschinenlesbare Referenzen zu
Publikationen, Ontologien, Datensdtzen und
Software tiber URISs.

Explizite Beschreibung von Randbedingungen,
Parametern, Datenstruktur und Verarbeitungs-
schritten durch RDF; Granularitét abhéngig von
verfiigbarer Information und Bereitstellung.

Explizite Lizenzierung der Daten und Metada-
ten im Repositorium; optionale Wiederholung
in den RDF-Metadaten.

Formale Modellierung von Provenienz (z.B.
Erfassung, Verarbeitung, Analyse) mit Ver-
kniipfung zu Software, Versionen und Parame-
tern, soweit praktikabel.

Domaénenspezifische Konventionen, formali-
siert und Uberpriifbar modelliert; Validierung
der Metadatenstruktur mittels SHACL sowie
dokumentierte Abweichungen von Standards.

i

Suequy
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A.2 Softwarepublikationen

Die nachfolgenden Abschnitte dokumentieren die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten und
eingesetzten Softwareartefakte. Sie dienen der technischen Konkretisierung, Referenzierbarkeit
und Reproduzierbarkeit der in dieser Arbeit beschriebenen Konzepte und Methoden. Um den
Lesefluss der konzeptionellen Argumentation nicht zu beeintrichtigen, sind Implementierungs-
details, konkrete Werkzeuge sowie Referenzen auf veroffentlichte Code- und Ontologieartefakte
bewusst in den Anhang ausgelagert und hier zusammengefasst. Dariiber hinaus sei an die-
ser Stelle ebenfalls auf die technisch detaillierteren und anwenderorientierten Beispiele in den
jeweiligen Onlinedokumentationen verwiesen.

Die FAIR-Prinzipien sind bewusst als allgemeine Leitlinien formuliert und lassen einen er-
heblichen Interpretations- und Gestaltungsspielraum zu (vgl. Unterabschnitt 2.1.2). Vor diesem
Hintergrund ist die Vielfalt existierender Softwarelosungen im Bereich des Forschungsdatenma-
nagements nicht iiberraschend. Um die in dieser Arbeit entwickelte konzeptionelle Grundlage
praktisch nutzbar zu machen, wurden gezielt komplementire Softwareartefakte entwickelt, die
eine konsistente Umsetzung des vorgeschlagenen Ansatzes in realen Forschungsworkflows un-
terstiitzen.

Zu diesem Zweck wurden mehrere Python-Bibliotheken implementiert, die zentrale Bausteine
des entwickelten Forschungsdatenmanagementkonzepts adressieren. Dazu zihlen insbesonde-
re die strukturierte Organisation und Annotation von HDF5-basierten Primérdaten, die formale
Modellierung semantischer Metadaten mithilfe von Ontologien sowie die Nutzung standardisier-
ter Benennungsmechanismen. Die Programmierschnittstellen zur Arbeit mit Ontologien werden
im folgenden Abschnitt behandelt, wihrend die Integration in den Gesamtzusammenhang des
Datenmanagementkonzepts in Unterabschnitt A.2.1 detailliert dargestellt ist.

Tabelle A.3 gibt eine Ubersicht iiber die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Softwarepake-
te. Diese implementieren ausgewdhlte Teilaspekte des Forschungsdatenmanagementkonzepts,
darunter die HDF5-basierte Datenhaltung (h5rdmtoolbox), generische Ontologie-Schnittstellen
(ontolutils) sowie die Standardnamenontologie SSNO, deren unterstiitzende Softwarebibliothek
ssnolib und letztlich die Schnittstelle zu den Daten des Praxisbeispiels der generischen Ventila-
tordtenbank opencefadb.

Alle Softwareartefakte wurden entlang etablierter FAIR-orientierter Praktiken publiziert. Die
jeweiligen Quelltexte sind iiber offentlich zugédngliche GitHub-Repositorien verfiigbar und ent-
halten standardisierte codemeta.json-Dateien zur maschinenlesbaren Beschreibung zentraler
Softwaremetadaten. Zur Sicherstellung der langfristigen Zitierfahigkeit und Versionierbarkeit
wurden die relevanten Softwareversionen zusitzlich tiber Zenodo archiviert und mit persistenten
DOIs versehen.

Erginzend wurden die Softwarepakete als eigenstindige Entititen in Wikidata angelegt und
dort mit den zugehorigen Zenodo-Datensitzen sowie weiteren Referenzen verkniipft. Auf diese
Weise sind die Softwareartefakte nicht nur zitierfahig, sondern auch semantisch in das Linked-
Data-Okosystem eingebunden, was ihre Auffindbarkeit, Referenzierbarkeit und Nachnutzbarkeit
unterstiitzt.

Die gewihlte Publikations- und Metadatenstrategie orientiert sich dabei an den in der Literatur
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Name Wikidata ID DOI

hSrdmtoolbox Q126946499 10.5281/zenodo.18494608
opencefadb Q137885626 10.5281/zenodo.18368245

ontolutils Q131448345 10.5281/zenodo.18450246
ssnolib Q131448607 10.5281/zenodo.18070322
SSNO Q131417267 10.5281/zenodo.10909129

Tabelle A.3: Eine Ubersicht aller im Rahmen dieser Arbeit entwickelten und einge-
setzten Softwarebibliotheken und softwarenahen Infrastrukturkomponen-
ten mit den zugehorigen Wikidata-IDs und Zenodo-DOIs ist in Tabelle A.3
dargestellt.

vorgeschlagenen FAIR-Prinzipien fiir Forschungssoftware. Lamprecht et al. (2020) iibertragen
die FAIR-Grundideen explizit auf Softwareartefakte und benennen unter anderem maschinen-
lesbare Metadaten (z. B. CodeMeta (Jones et al., 2023)), persistente Identifikatoren sowie die
Verkniipfung von Code-Repositorien mit archivierten Softwareversionen als zentrale Baustei-
ne FAIR-orientierter Softwarebereitstellung. Die in dieser Arbeit umgesetzte Kombination aus
offentlich zugédnglichen Repositorien, codemeta.json-Beschreibungen, DOI-basierter Archivie-
rung iiber Zenodo und semantischer Verkniipfung in Wikidata folgt diesen Empfehlungen und
unterstiitzt eine nachhaltige Auffindbarkeit, Referenzierbarkeit und Nachnutzung der entwickel-
ten Softwareartefakte.

Die Python-Bibliothek ssnolib (Probst, 2025) implementiert eine High-Level-Schnittstelle zwi-
schen der Ontologie SSNO (Probst und Pritz, 2025¢) und den Anwendern, sodass das Anlegen
von semantischen Metadaten erleichtert wird. Sie basiert auf ontolutils und nutzt dessen Me-
chanismen zur Modellierung formeller Ontologien in Python, um ontologische Konzepte als
Pydantic-Klassen verfiigbar zu machen. Auf diese wird nachfolgend detaillierter eingegangen.

Die Entwicklung der Werkzeuge folgt den FAIR-Prinzipien mit einem besonderen Fokus auf
Wiederverwendbarkeit und Auffindbarkeit. Samtliche Softwarepakete basieren auf etablierten
Python-Bibliotheken und werden {iiber die offentliche Versionsverwaltungsplattform GitHub
bereitgestellt. Zur Sicherstellung der langfristigen Zitierfahigkeit und Referenzierbarkeit sind die
jeweiligen Versionen iiber Zenodo archiviert und mit persistenten DOIs versehen. Erginzend
wurden die Softwareartefakte als eigenstindige Entitdten in Wikidata angelegt und mit den
entsprechenden Zenodo-Datensétzen verkniipft, um eine semantische Einbindung in das Linked-
Data-Okosystem zu erméglichen.

A.2.1 HDF5-Management Toolbox - h5rdmtoolbox

Die h5rdmtoolbox (im Folgenden auch Toolbox) ist das zentrale Softwareartefakt dieser Arbeit
und stellt die technische Realisierung des entwickelten Forschungsdatenmanagementkonzepts
auf Basis von HDF5 dar. Durch die Abstraktion komplexer, technisch anspruchsvoller Details
ermoglicht sie einen niedrigschwelligen Zugang zu zentralen Funktionen des Daten- und Metada-
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tenmanagements entlang des gesamten Forschungszyklus und unterstiitzt damit eine konsistente
Anwendung des Konzepts in wissenschaftlichen Arbeitsprozessen.

Abstrakte Schnittstelle durch die Integration von xarray und HDF5

Ein zentraler Entwurfsgedanke der Toolbox ist die enge Kopplung von Daten und Metadaten in
einer Form, die unmittelbar in typische Analyse- und Visualisierungsprozessen integrierbar ist.
In Python werden HDF5-Datensitze als NumPy-Arrays (C. R. Harris et al., 2020) verarbeitet,
wodurch zwar numerische Werte effizient verfiigbar sind, jedoch Kontextinformationen (z. B.
Dimensionen, Koordinaten, Attributmetadaten) leicht verloren gehen, nur implizit im Kontext
des Arbeitsschrittes vorhanden oder separat gepflegt werden miissen.

Die Toolbox nutzt xarray (Hoyer und Hamman, 2017) als Ubertragungsglied: Statt reiner NumPy-
Arrays werden xarray.DataArray-Objekte zuriickgegeben, in denen Dimensionen, Koordinaten
und Attribute explizit reprasentiert sind. Dadurch konnen typische Operationen wie Selektion
entlang von Koordinaten, Aggregation (z. B. gleitende Mittelwerte) oder Visualisierung direkt
auf der kombinierten Daten—Metadaten-Struktur ausgefiihrt werden. Listing A.1 illustriert diesen
Workflow exemplarisch; Abbildung A.1 verdeutlicht das zugrunde liegende Prinzip schematisch.

Listing A.1: Beispiel fiir die Datenextraktion mithilfe der Toolbox analog zur Darstel-
lung in Abbildung A.1. Der zuriickgegebene Wert ist ein xarray.DataArray
mit umfassenden Metadaten aus dem zugrunde liegenden HDF-Datensatz.
Dies erleichtert transparente Datenoperationen und reduziert Fehlerquel-
len. Dariiber hinaus konnen viele Operationen auf eine einzige Codezeile
reduziert werden, was Skripte iibersichtlich und nachvollziehbar macht.

import h5rdmtoolbox as h5tbx

with h5tbx.File(filename) as h5:
# Lese Daten an spezifischen Koordinaten aus:
arr = h5["velocity"].sel(x=4.3, y=0.2, method="nearest")

# Berechne den gleitenden, zeitlichen Mittelwert:
drm = arr.rolling(time=3).mean()

# Visualisiere das Ergebnis:
drm.plot()

Semantische Metadaten als Linked Data: Verknupfung von HDF5-Objekten
und RDF

Das HDF5-Format ermoglicht die syntaktische Metadatenbeschreibung iiber Attribute an Grup-
pen und Datensitzen. Die Benennung und Interpretation dieser Attribute bleibt jedoch frei, so-
dass ohne zusitzliche Malnahmen weder eine diszipliniibergreifend eindeutige Semantik noch
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HDF5 »  xarray.DataArray » Ergebnis/Plot
Attribut
verarbeiten
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Abbildung A.1: Schematische Darstellung der Nutzung von xarray als Bindeglied zwi-
schen HDFS5 und darauf aufbauenden Verarbeitungsschritten. Anstelle
einfacher NumPy-Arrays werden xarray-Objekte zuriickgegeben, in de-
nen Dimensionsreferenzen und Metadaten (Attribute) erhalten bleiben.

eine maschinelle Integration in Wissensgraphen gewihrleistet ist. Zur Umsetzung der FAIR-
Prinzipien, insbesondere im Hinblick auf Interoperabilitdt (11/I2) und Wiederverwendbarkeit
(R1), erweitert h5rdmtoolbox dieses Metadatenmodell um eine optionale semantische Schicht
auf Basis von RDF.

Konzeptionell werden zwei Ebenen unterschieden:

* Strukturelle Beschreibung: Abbildung der internen HDFS5-Struktur (Gruppen, Daten-
satze, Attribute und technische Eigenschaften) als RDF-Graph. Hierfiir wird eine HDF-
Ontologie genutzt, die zentrale HDF5-Konzepte formal beschreibt.

* Kontextuelle Beschreibung: Anwenderspezifische RDF-Tripel zur Beschreibung fachli-
cher Bedeutung (z. B. physikalische Gro8e, Einheit, Provenienz, beteiligte Personen) unter
Nutzung doméinenspezifischer Ontologien und Vokabulare.

Beide Ebenen sind konzeptionell orthogonal zueinander und kénnen unabhéngig voneinan-
der genutzt, in gidngigen RDF-Serialisierungen exportiert werden (z. B. Turtle, JSON-LD) und
ausgewertet werden. Die Serialisierung erfolgt liber einen expliziten Parameter, z. B. structu-
ral=False fiir ausschlieBlich kontextuelle Metadaten bzw. structural=True fiir die zusétzliche
strukturelle Reprisentation.

Listing A.2 demonstriert die Annotation semantischer Metadaten wihrend der Arbeit mit HDFS.
Im Beispiel werden (1) ein Versionsattribut mit schema:version verkniipft, (ii) eine Kontaktgrup-
pe als Instanz von foaf: Person modelliert und (iii) ein Datensatz mit einem fachlichen Typ sowie
einer standardisierten Einheit aus QUDT versehen. Das resultierende Turtle ist in Listing A.3
angegeben.
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Hierarchische Strukturdarstellung der HDFS Datei
/ id=,,https://...0000-0001-8729-0482* \

name=,,Probst*

,Juser

WA . ,/velocity*

I— einheit=,,m/s*

vers=,,1.7.1*
\— J

schreiben - exportieren -
00 O R —— R ——
y =

> 4----—-—-- D [
= '@ lesen hdfs importieren RDF

Linked-Data Reprisentation der HDFS Datei

-

schema:version . . . \
[ m41:Numerical Yariable
hdf:data rdt:type
hdf:name ) hdf:name
hdf:attribute m4i-hasUnit
) hdf:member
hdf: Attribute hdf:member qudt:M-PER-SEC
hdf:Group
name rdf:type
haTname hdf;attribute
hdf:data
Probst
foaf:lastName mdi-orcidId
\ orcid:0000-... 0000-0001-8729-0482 | /

Abbildung A.2: Prinzipielle Ergiinzung einer HDF5-Datei um semantische Informatio-
nen mittels ASrdmtoolbox. Die kontextuellen, benutzerdefinierten Me-

tadaten sind hervorgehoben; die strukturellen Relationen sind aus Uber-
sichtsgriinden reduziert dargestellt.

Formalisierung der IRI-Struktur innerhalb semantisch angereicherter
HDF5-Dateien

Damit HDF5-Objekte (Datei, Gruppen, Datensétze, Attribute sowie ausgewihlte technische
Eigenschaften) in RDF eindeutig referenzierbar sind, implementiert die Toolbox ein determinis-
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Listing A.2: Beispielcode zur Annotation semantischer Metadaten fiir HDF5-Dateien.
Das resultierende RDF als Ausgabe von print(ttl) ist in Listing A.3 darge-
stellt.

import h5rdmtoolbox as h5tbx

from rdflib import FOAF
from ontolutils import M4I, QUDT_UNIT, SCHEMA

with h5tbx.File() as h5:
h5.attrs["vers"] = "2.4.0"
h5.frdf["vers"].predicate = SCHEMA.version

g = h5.create_group(
name="contact",
rdf_type=FOAF.Person,
rdf_subject="https://orcid.org/0000-0001-8729-0482"
)
g.attrs["name", FOAF.lastName] = "Probst"
g.attrs["id", M4I.orcidId] = "0000-0001-8729-0482"

ds = h5.create_dataset(
name="velocity",
data=5.6,
rdf_type=M4I.NumericalVariable
)
ds.attrs["einheit", M4I.hasUnit] = "m/s"
ds.rdf["einheit"].object = QUDT_UNIT.M_PER_SEC

ttl = h5.serialize(structural=False, fmt="ttl")
print(ttl)

tisches IRI-Schema. Die IRIs werden aus drei Komponenten konstruiert:
1. einer benutzerdefinierten Basis-IRI (z. B. DOI-basierter Namespace),
2. dem Dateinamen der HDF5-Datei und

3. einem Fragment, das aus dem internen HDF5-Pfad sowie dem jeweiligen Objekttyp
abgeleitet wird.

Die Basis-IRI sollte dabei idealerweise auf einem persistenten Identifikator (z.,B. DOI) oder
einem institutionell stabilen Namensraum beruhen. Dateiname und Fragment sichern die loka-
le Eindeutigkeit innerhalb einer Sammlung gewihrleisten. IRIs folgen dabei dem allgemeinen
Muster <schema>://<authority>/<path>#<fragment> (vgl. (Diirst und Suignard, 2005)). Die-
ses Vorgehen unterstiitzt insbesondere die FAIR-Prinzipien F1 und I1, da eindeutige, maschi-
nenlesbare Identifikatoren erzeugt werden, ohne zusitzliche infrastrukturelle Abhingigkeiten
einzufiihren.

Die Toolbox iiberfiihrt die hierarchische HDF5-Pfadstruktur direkt in den Fragmentteil und er-
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Listing A.3: Ergebnis der kontextuellen Metadaten im Turtle-Format, erzeugt durch den
Python-Code in Listing A.2.

@prefix foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/> .

@prefix md4i: <http://w3id.org/nfdiding/metadatading#> .
@prefix schema: <https://schema.org/> .

@prefix xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#> .

<https://orcid.org/0000-0001-8729-0482> a foaf:Person ;
m4i:orcidId "0000-0001-8729-0482" ;
foaf:lastName "Probst"

[1 schema:version "2.4.0"

[T @ mdi:NumericalVariable ;
mdi:hasUnit <http://qudt.org/vocab/unit/M-PER-SEC> .

weitert diese um Konventionen zur Referenzierung von Attributen und technischen Eigenschaf-
ten. Beispiele sind in Tabelle A.4 zusammengefasst. Alle Bestandteile werden URL-kodiert, um
syntaktisch giiltige IRIs auch bei nicht-trivialen Namen sicherzustellen.

HDF-Objekt HDF-Fragment (Beispiel)

Group file.hdf/simulation/temperature

Datensatz file.hdf/simulation/temperature/data

Attribut Sile.hdf/simulation/temperature/data @ units
Eigenschaft  file.hdf/simulation/temperature/data__dataspace

Tabelle A.4: Beispiele von HDF-Fragmenten fiir verschiedene HDF5-Objekte, die durch
h5rdmtoolbox automatisch konstruiert werden.

Serialisierung der HDF5-Struktur

Neben der kontextuellen Annotation fachlicher Inhalte ist fiir bestimmte Anwendungsfille (z. B.
Validierung, automatisierte Integration in Wissensgraphen oder Rekonstruktion von Datenstruk-
turen) eine explizite maschinenlesbare Reprisentation der internen HDF5-Struktur erforderlich.
Die Toolbox stellt hierfiir eine strukturelle Serialisierung bereit, bei der zentrale HDF5-Entitéten
und Relationen (Gruppen, Datensitze, Attribute sowie ausgewihlte technische Eigenschaften
wie Dimensionen oder Datentypen) als RDF-Graph exportiert werden.

Die strukturelle Serialisierung basiert auf der hierarchischen Organisation von HDF5-Dateien,
in der Gruppen und Datensitze iiber interne Pfade eindeutig adressierbar sind (z. B. /simula-
tion/temperature). Diese Pfadstruktur wird systematisch in den Fragmentteil der jeweils erzeug-
ten IRIs iiberfiihrt. Die resultierenden IRIs folgen damit unmittelbar der internen Dateistruktur
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und erlauben eine eindeutige Identifikation einzelner HDF5-Objekte innerhalb einer publizierten
Datei.

Die allgemeine Form der durch die Toolbox verwendeten IRIs lautet:
<Basis-IRI>#<Dateiname><HDF-Fragment> .

Die Basis-IRI verweist typischerweise auf einen DOI- oder institutionsbasierten Namensraum,
unter dem die Datei als digitale Ressource veroffentlicht wird. Der Dateiname wird explizit in den
Fragmentteil aufgenommen, um die Eindeutigkeit der Identifikatoren auch in Szenarien sicher-
zustellen, in denen mehrere HDF5-Dateien unter derselben Basis-IRI gemeinsam referenziert
oder archiviert werden. Das anschlieende Fragment wird direkt aus dem internen HDF5-Pfad
des adressierten Objekts abgeleitet.

Die Verwendung des Fragmentbezeichners (#) stellt eine bewusste Entwurfsentscheidung dar.
Da Fragmente clientseitig interpretiert werden, konnen Teilressourcen innerhalb einer Datei
referenziert werden, ohne dass einzelne HDF5-Objekte als eigenstindige Webressourcen aufge-
16st oder publiziert werden miissen. Die Kodierung und Dekodierung der Fragmentbezeichner
erfolgt automatisch durch die ASrdmtoolbox.

Speicherung von RDF-Informationen in HDF5 uber reservierte Attribute

Da das HDF5-Format keine native Unterstiitzung fiir RDF-Strukturen vorsieht, speichert die
Toolbox RDF-bezogene Informationen iiber zusitzliche, reservierte Attribute, ohne das Da-
teiformat selbst zu verdndern. Damit bleiben die erzeugten Dateien vollstindig kompatibel
zu etablierten HDF5-Werkzeugen (z. B. h5py); die semantische Interpretation der reservierten
Attribute erfolgt jedoch durch die Toolbox.

Die verwendeten Attributnamen folgen einer reservierten Namenskonvention (vollstindig in
GroBbuchstaben), um Kollisionen mit benutzerdefinierten Attributen zu vermeiden und die au-
tomatische Erkennung zu erleichtern. Diese reservierten Attribute enthalten insbesondere die
IRIs der jeweiligen RDF-Subjekt-, -Pridikat- und -Objektressourcen und stellen damit die Ver-
bindung zwischen den HDF5-internen Strukturen und der externen semantischen Représentation
her.

Die Entscheidung, die IRIs vollstindig innerhalb der HDF5-Datei zu persistieren und nicht
ausschlieBlich in externen RDF-Serialisierungen vorzuhalten, ist bewusst gewihlt. Auf diese
Weise bleibt die semantische Identitét der internen Objekte auch dann erhalten, wenn eine Datei
unabhiingig von begleitenden Metadatendateien weitergegeben oder archiviert wird. Gleichzeitig
konnen RDF-Graphen bei Bedarf vollstindig aus der Datei rekonstruiert und in standardisierte
Formate (z. B. Turtle oder JSON-LD) exportiert werden.

Tabelle A.5 gibt eine Ubersicht der in der Toolbox verwendeten reservierten Attributnamen und
deren Funktion.

Die Entscheidung fiir dieses Integrationsschema folgt zwei zentralen Anforderungen: (i) Ab-
wartskompatibilitit durch ausschlieliche Nutzung des etablierten HDF5-Attributmechanismus
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Attributname Beschreibung

RDF_OBIJECT Speichert objektbezogene RDF-Informationen
zu einer Gruppe oder einem Datensatz.

RDF _PREDICATE ATTR_NAME Referenz auf die RDF-Pradikatressource (Pradi-
katszuordnung).

RDF_SUBJECT_ATTR_NAME Enthélt die Kennung der Subjektressource (ty-
pischerweise als IRI).

RDF TYPE ATTR_NAME Platzhalter zur Speicherung von RDF-
Typinformationen (z.B. Klassen) auf Objek-
tebene.

RDF_FILE_PREDICATE_ATTR_NAME Pridikatsbezogene RDF-Metadaten auf Dateie-
bene.

RDF_FILE_SUBJECT_ATTR_NAME Subjektbezogene RDF-Metadaten auf Dateiebe-

ne.

RDF_FILE_OBJECT_ATTR_NAME Objektbezogene RDF-Metadaten auf Dateiebe-
ne.

RDF _FILE TYPE ATTR_NAME Platzhalter zur Speicherung des RDF-Typs auf
Dateiebene.

Tabelle A.5: In hSrdmtoolbox verwendete reservierte Attributnamen zur Speicherung
RDF-bezogener Informationen innerhalb von HDF5-Dateien.

und (ii) algorithmische Auswertbarkeit durch eindeutig erkennbare, erweiterbare Attributmus-
ter. In Kombination mit der fragmentbasierten IRI-Konstruktion wird sichergestellt, dass seman-
tisch angereicherte HDF5-Dateien sowohl in klassischen HDF5-Workflows nutzbar bleiben als
auch konsistent in semantische Infrastrukturen und Wissensgraphen integriert werden konnen.

A.2.2 Generische Programmierschnittstellen zur Arbeit mit
Ontologien

Der Beitrag dieser Arbeit beschriankt sich nicht auf die konzeptionelle Ausarbeitung eines FAIR-
orientierten Forschungsdatenmanagements, sondern umfasst auch die Bereitstellung software-
technischer Schnittstellen zur praktischen Nutzung ontologischer Konzepte in datengetriebenen
Arbeitsprozessen. Ontologien werden dabei nicht als externe Beschreibungsartefakte verstanden,
sondern als integraler Bestandteil wissenschaftlicher Programmcodes.

Hierzu wurden Python-basierte Programmierschnittstellen entwickelt, die eine typsichere Mo-
dellierung, Validierung und Serialisierung ontologischer Konzepte erlauben. Die Bibliothek
ontolutils stellt eine generische Schnittstelle zur Arbeit mit Ontologien bereit, auf der auch
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weitere Werkzeuge dieser Arbeit aufbauen.

Die Bibliothek ontolutils ermdglicht die objektorientierte und typsichere Abbildung ontolo-
gischer Klassen in Python (Probst, 2026a). Obwohl Python Typannotationen unterstiitzt, er-
folgt ohne zusitzliche Mechanismen keine Laufzeitvalidierung der modellierten Daten. Dies
ist insbesondere bei semantischen Metadaten problematisch, da Inkonsistenzen hiufig erst in
nachgelagerten Verarbeitungsschritten sichtbar werden.

Zur Sicherstellung einer konsistenten und friihzeitigen Validierung integriert ontolutils die Bi-
bliothek pydantic. Ontologieklassen werden dadurch als strikt validierte Datenmodelle imple-
mentiert, deren Instanzen automatisch auf Typkonsistenz und Vollstindigkeit gepriift werden.
Fehlerhafte oder unvollstindige Angaben konnen somit friihzeitig erkannt werden, was die
Robustheit und Verlisslichkeit der erzeugten Metadaten erhoht.

from pydantic import EmailStr, Field
from ontolutils import Thing, urirefs, namespaces

@namespaces (
prov="http://www.w3.0rg/ns/prov#",
foaf="http://xmlns.com/foaf/0.1/"
)
@urirefs(
Person='prov:Person',
givenName='foaf:givenName',
mbox="'foaf:mbox"'
)
class Person(Thing):
givenName: str = Field(default=None, alias="given_name")
mbox: EmailStr = Field(default=None, alias="email")

# Beschreibung einer Person:

personl = Person(givenName="Erika", mbox="erikas@email.com")

# Folgendes wird einen Fehler wegen invalider E-Mail hervorrufen:
person2 = Person(given_name="Max", mbox="email.com")

Listing A.4: Beispiel einer Implementierung der Klasse Person aus der Ontologie PROV
mittels ontolutils.

Die zentrale Basisklasse Thing reprisentiert die generische OWL-Klasse owl:Thing und bildet
den gemeinsamen semantischen Ausgangspunkt aller modellierten Entitéten. Sie stellt grundle-
gende Eigenschaften zur semantischen Beschreibung bereit, darunter rdfs:label, dcterms:relation
sowie Abbildungsrelationen wie skos:closeMatch und skos:exactMatch. Ontologische Konzepte
konnen dadurch als Python-Objekte instanziiert, validiert und in standardisierte RDF-Formate
tiberfiihrt werden.

Die Zuordnung zwischen Python-Klassen bzw. -Attributen und ontologischen Konzepten erfolgt
deklarativ iiber die Dekoratoren @namespaces und @urirefs. Diese verkniipfen Klassen- und
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Attributnamen eindeutig mit IRIs aus definierten Namensrdaumen und stellen eine konsistente
Verwaltung semantischer Referenzen sicher.

Listing A.4 zeigt exemplarisch die Implementierung der Klasse Person aus der Ontologie PROV .
Die Attribute givenName und mbox sind dabei mit IRIs aus den Namensrdumen foaf bzw. prov
verkniipft. Durch die Verwendung des Typs EmailStr wird die syntaktische Korrektheit von
E-Mail-Adressen automatisch validiert. Die zweite Instanziierung im Beispiel fiihrt erwartungs-
gemal zu einem Validierungsfehler.

Eine weitere zentrale Funktionalitit von ontolutils ist die Serialisierung von Klasseninstanzen
in RDF-kompatible Formate wie Turtle oder JSON-LD. Dadurch kénnen modellierte Entité-
ten ohne zusitzliche Transformationsschritte direkt in semantische Infrastrukturen eingebunden
werden.

Fiir das gezeigte Beispiel wird durch den Aufruf person.serialize(format="json-ld’, indent=2) ei-
ne JSON-LD-Reprisentation erzeugt, die die ontologische Typisierung sowie alle zugeordneten
Eigenschaften explizit enthilt (vgl. Listing A.5S).

Listing A.5: JSON-LD Serialisierung einer Beispielperson.

{
"@context": {
"owl": "http://www.w3.0rg/2002/07/owl#",
"rdfs": "http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#",
"prov": "http://www.w3.org/ns/prov#",
"foaf": "http://xmlns.com/foaf/0.1/"
I
"@type": "prov:Person",
"foaf:givenName": "John",
"foaf:mbox": "john.doe@email.com",
"@id": "_:N10caOc5fba734dbcbd162836ble9fbae"
}

Neben der Definition eigener Ontologieklassen stellt onfolutils im Submodul ex auch vor-
definierte Klassenimplementierungen fiir ausgewihlte, etablierte Ontologien und kontrollierte
Vokabulare bereit. Dadurch wird der Einstieg in die Nutzung existierender Ontologien deutlich
erleichtert und die Konsistenz mit externen Standards gefordert.

Ein zentrales Beispiel ist die Unterstiitzung der Ontologie Metadata4lng (M41), die im Kontext
von NFDI4Ing als domineniibergreifendes Metadatenmodell fiir die Ingenieurwissenschaften
etabliert ist. Die in ontolutils bereitgestellten Klassen orientieren sich eng an der formalen
Ontologiedefinition und erlauben eine direkte Instanziierung entsprechender Konzepte auf Pro-
grammebene, wie das Beispiel in Listing A.6 zeigt. Hierfiir wird die besonders praxisrelevante
Klasse NumericalVariable verwendet, um den Wert eines Volumenstroms formal zu beschreiben.
Das Beispiel beinhaltet ebenfalls das serialisierte Ergebnis in Turtle.

Erginzend zu den generischen und vordefinierten Ontologieklassen stellt die Bibliothek ssno-
lib eine doménenspezifische Programmierschnittstelle fiir die Standardnamenontologie SSNO
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Listing A.6: Instanziierung einer numerischen Variable geméfl der Ontologie M4/ und
Serialisierung in Turtle.

from ontolutils.ex.m4i import NumericalVariable

var = NumericalVariable(
id="http://example.org/variable/volume_flow_rate",
label=["Volume Flow Rate@en", "Volumenstrom@de"],
hasUnit="http://qudt.org/vocab/unit/M3-PER-SEC",
hasNumericalValue=0.12,
hasSymbol="VFR",
hasVariableDescription="Volumetric flow rate at the fan inlet"

)

ttl = var.serialize(format="ttl")
print(ttl)

# @prefix m4i: <http://w3id.org/nfdi4ing/metadatad4ing#> .

# @prefix rdfs: <http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#> .

# @prefix xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#> .

# @prefix ex: <http://example.org/> .

#

# ex:variable/volume_flow_rate a m4i:NumericalVariable ;

# rdfs:label "Volumenstrom"@de,

# "Volume Flow Rate"@en ;

# m4i:hasNumericalValue 1.2e-01 ;

# m41i:hasSymbol "VFR" ;

# m4i:hasUnit <http://qudt.org/vocab/unit/M3-PER-SEC> ;
# m4i:hasVariableDescription "Volumetric flow rate at fan inlet"

bereit, die auf ontolutils aufbaut (Probst, 2025). Sie bildet die regelbasierte Struktur der Stan-
dardnamen explizit auf Programmebene ab und ermoglicht deren konsistente Erstellung und
Serialisierung.

Ein minimales Beispiel zur Instanziierung eines Standardnamens ist in Listing A.7 dargestellt.
Fiir weiterfiihrende Funktionalitédten, insbesondere zur Arbeit mit vollstindigen Standardnamen-
tabellen und zur Regelpriifung, wird auf die Online-Dokumentation verwiesen.

Listing A.7: Anlegen eines Standardnamens mit ssnolib.

import ssnolib
sn = ssnolib.StandardName(
standardName="x_velocity",
unit="m/s",
description="The velocity in x-axis direction."
)

print(sn.serialize(format="ttl"))
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# @prefix ssno: <https://matthiasprobst.github.io/ssno#> .
#

# [] a ssno:StandardName ;

# ssno:description "The velocity in x-axis direction." ;
ssno:standardName "x_velocity" ;

#
# ssno:unit "http://qudt.org/vocab/unit/M-PER-SEC"

Insgesamt stellt ontolutils eine schlanke, generische Programmierschnittstelle zur Arbeit mit On-
tologien in Python dar. Durch die Kombination aus objektorientierter Modellierung, Laufzeitva-
lidierung und standardkonformer RDF-Serialisierung wird eine robuste Grundlage geschaffen,
auf der dominenspezifische Ontologieanwendungen sowie datengetriebene Workflows aufsetzen
konnen.



156 Anhang

A.3 Ontologien

A.3.1 HDF Ontologie

Die in dieser Arbeit verwendete HDF-Ontologie wird von der Allotrope Foundation definiert
und verwaltet. An dieser Stelle soll lediglich ein Uberblick iiber die relevanten Klassen und
Eigenschaften gegeben werden, die in den Abbildungen und Codebeispielen dargestellt sowie in
h5rdmtoolbox implementiert sind. Zur Vollstindigkeit wird zudem auf die vollstindige Defini-
tion der Ontologie verwiesen, die unter (Allotrope Foundation, 2024) zu finden ist.

Fiir HDFS existiert bislang keine von der HDFS Group offiziell verdffentlichte Ontologie. Zwar
diskutieren Heber und Folk (2013) die grundsitzlichen Moglichkeiten einer OWL-basierten
Reprisentation von HDF5-Strukturen und schlagen auch erste Klassen vor, eine ausgereifte
Ontologie liegt jedoch nicht vor. Die in dieser Arbeit formulierte Zielsetzung, eine textbasierte
RDF-Reprisentation von HDF5-Dateien zu erzeugen, knlipft an diese Ansétze an und entwickelt
sie weiter.

Eine frei verfiigbare Ontologie wird derzeit von der Allotrope Foundation bereitgestellt'. Sie ist
unter einer Creative-Commons-Lizenz?, sowie einer spezifischen HDF-Lizenz? veroffentlicht
und wird im proprietiren Allotrope Data Format (ADF) eingesetzt, das auf HDF5 aufbaut
und insbesondere in der Pharmaindustrie etabliert ist. Um die Ontologie eindeutig von HDF5
selbst zu unterscheiden, wird im Folgenden die Bezeichnung AF-HDF (Allotrope Foundation —
HDF Ontology) verwendet. Zentrale Klassen und Eigenschaften dieser Ontologie, wie hdf:File,
hdf:NamedObject und hdf:Attribute, sind in Abbildung A.3 dargestellt.

member name
v / e
NamedObject f—attribute —p| Agtribute

4 K data

rdfs:subClassOf rdfs:szCIassOf A
I Any
File |—rootGroup = Group |-#-| Dataset ~fiter
| Filter
\ chunk
layout \
Chunk
StorageLayout

Abbildung A.3: Auswahl zentraler Klassen der AF-HDF Ontologie mit den ausgewahl-
ten Eigenschaften. Fiir eine vollstindige Darstellung sei auf die Onto-
logiedefinition selbst verwiesen.

Thttps://purl.allotrope.org/voc/adf/REC/2024/12/hdf.tt]
Zhttp://purl.allotrope.org/voc/creative-commons-attribution-license
3http://purl.allotrope.org/voc/hdf-license
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Listing A.8: Beschreibung des Zenodo Datensatzes, der die CAD Datei des generischen
Radialventilators beinhaltet

@prefix adms: <http://www.w3.o0rg/ns/adms#> .

@prefix dcat: <http://www.w3.o0rg/ns/dcat#> .

@prefix dcmitype: <http://purl.org/dc/dcmitype/> .
@prefix dcterms: <http://purl.org/dc/terms/> .
@prefix foaf: <http://xmlns.com/foaf/0.1/> .

@prefix org: <http://www.w3.org/ns/org#> .

@prefix owl: <http://www.w3.0rg/2002/07/owl#> .
@prefix skos: <http://www.w3.0rg/2004/02/skos/core#> .
@prefix xsd: <http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#> .

<https://doi.org/10.5281/zenodo.14551648> dcterms:identifier
"https://doi.org/10.5281/zenodo.14551648"

<https://orcid.org/0000-0001-8729-0482> a foaf:Person ;
org:member0f <https://ror.org/https://ror.org/04t3en479> ;
foaf:familyName "Probst" ;
foaf:givenName "Matthias" ;
foaf:name "Probst, Matthias"

<https://orcid.org/0000-0001-9560-500X> a foaf:Person ;
org:memberOf <https://ror.org/https://ror.org/04t3en479> ;
foaf:familyName "Pritz" ;
foaf:givenName "Balazs" ;
foaf:name "Pritz, Balazs"

<https://ror.org/https://ror.org/04t3en479> a foaf:0rganization ;
dcterms:identifier "https://ror.org/04t3en479"~"xsd:anyURI ;
foaf:name "Karlsruhe Institute of Technology"

<https://doi.org/10.5281/zenodo.14551649> a dcat:Dataset ;

dcterms:creator <https://orcid.org/0000-0001-8729-0482>,

<https://orcid.org/0000-0001-9560-500X> ;
dcterms:description "The CAD file of the generic centrifugal ..." ;
dcterms:identifier
"https://doi.org/10.5281/zenodo.14551649"~"xsd:anyURI ;
dcterms:isVersionOf <https://doi.org/10.5281/zenodo.14551648> ;
dcterms:issued "2024-12-29"~"xsd:date,

"2024"~"xsd:gYear ;
dcterms:language
<http://publications.europa.eu/resource/authority/language/ENG> ;
dcterms:modified "2024-12-29"""xsd:date ;
dcterms:publisher [ a foaf:Agent ;

foaf:name "Zenodo" ] ;
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dcterms:title "Generic Centrifugal Fan CAD File" ;

dcterms:type dcmitype:Dataset ;

owl:sameAs <https://www.wikidata.org/wiki/Q131549102>,
<https://zenodo.org/records/14551649> ;

owl:versionInfo "1.0.0" ;

adms:identifier [ a adms:Identifier ;

skos:notation
"https://www.wikidata.org/wiki/Q131549102""~"xsd:anyURI ;
adms:schemeAgency "URL" T,
[ a adms:Identifier ;
skos:notation "oai:zenodo.org:14551649" ;
adms:schemeAgency "oai" ],
[ a adms:Identifier ;
skos:notation "https://zenodo.org/records/14551649"""xsd:anyURI ;
adms:schemeAgency "URL" ] ;
dcat:distribution [ a dcat:Distribution ;
dcat:accessURL <https://doi.org/10.5281/zenodo.14551649> ;
dcat:byteSize "15927" ;
dcat:downloadURL
<https://zenodo.org/records/14551649/files/metadata.jsonld> 1,
[ a dcat:Distribution ;

dcterms:license
<https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/legalcode> ;

dcat:
[ a dcat:
dcat:
dcat:
dcat:

accessURL <https://doi.org/10.5281/zenodo.14551649> 1],
Distribution ;

accessURL <https://doi.org/10.5281/zenodo.14551649> ;
byteSize "14278906" ;

downloadURL

<https://zenodo.org/records/14551649/files/cefa_asm_v1l.igs> ] ;
dcat:keyword "CAD",

"centrifugal fan",

"open centrifugal fan database",

"opencefadb" ;

foaf:page <https://doi.org/10.5281/zenodo.14551649> .

Ein Datensatz mit dem Namen u hat das Attribut Einheit. Somit ist im semantischen Sinne
u eine numerische Variable, die eine Einheit hat. Dies kann einfach mit der Metadata4Ing

Ontologie (Iglezakis et al., 2023) modelliert werden: Allerdings ist hier zu beachten, dass
dies nur fiir einzelne Zahlenwerte und nicht fiir i. A. mehrdimensionale Arrays praktikabel
ist. Die Beschreibung mittels m4i ist eher fiir Eigenschaften (z. B. Einstellung in Software
oder Hardware). Die Stiarke von HDFS liegt aber eben im Speichern groBer Datensitze. Es

ist also zielfiihrender, die Dimension abzuspeichern und geeignete Namen zu verwenden (und

standard_name)
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PREFIX m4i: <http://w3id.org/nfdid4ing/metadatading#>

<ex#NumVar>
a md4i:NumericalVariable ;
m4i:hasNumericalValue 4.5 ;
m4i:hasUnit "m/s" ;
m4i:hadRole <https://orcid.org/0000-0001-8729-0482> .

Listing A.9: Beispiel fiir die Beschreibung eines HDF5-Datensatzes mittels RDF.

A.3.2 CodeMeta

Zur Beschreibung der im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Softwareartefakte wird das Sche-
ma CodeMeta in Form von JSON-LD verwendet (Jones et al., 2023). Die CodeMeta-Dateien
enthalten zentrale softwarebezogene Metadaten, darunter persistente Identifikatoren, Lizenz-
informationen, Quellcode-Repositorien, Versionierung, unterstiitzte Programmiersprachen und
Betriebssysteme sowie Angaben zu Autoren und institutioneller Zugehorigkeit.

Listing A.10 zeigt exemplarisch die CodeMeta-Beschreibung des Pythonpakets opencefadb. Die
maschinenlesbare Reprisentation ermdglicht eine eindeutige Identifikation, automatisierte In-
dexierung und strukturierte Zitierfahigkeit der Software und unterstiitzt damit deren nachhaltige
Nachnutzung im Kontext des Forschungsdatenmanagements.

Listing A.10: Codemeta JSON-LD-Inhalt fiir das Pythonpaket opencefadb.

"@id": "https://doi.org/10.5281/zenodo.18368245",

"@context": "https://doi.org/10.5063/schema/codemeta-2.0",

"@type": "SoftwareSourceCode",

"license": "https://spdx.org/licenses/GPL-3.0-only",

"codeRepository":
"git+https://github.com/matthiasprobst/opencefadb.git",

"name": "opencefadb",

"version": "1.0.0",

"description": "OpenCeFaDB - A FAIR Database for a Generic Centrifugal
Fan",

"applicationCategory": "Engineering",

"programmingLanguage": ["Python 3", "Python 3.10", "Python 3.11",
"Python 3.12", "Python 3.13"],

"operatingSystem": ["Linux", "Windows", "mac0S"],
"author": [
{

"@type": "Person",

"@id": "https://orcid.org/0000-0001-8729-0482",
"givenName": "Matthias",

"familyName": "Probst",
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"email": "matth.probst@gmail.com",
"affiliation": {
"@type": "Organization",
"@id": "https://ror.org/04t3en479",
"name": "Karlsruhe Institute of Technology, Institute of Thermal
Turbomachinery"
}
}

A.3.3 Simple Standard Name Ontology

Die Simple Standard Name Ontology (SSNO) in der Version v2.2.0 ist auf Zenodo veréffentlicht
(Probst und Pritz, 2025c) und wird in einem oOffentlich zugédnglichen Git-Repository gepflegt.
Das Repository dient zugleich der kollaborativen Weiterentwicklung, der Versionierung sowie
der Bereitstellung der Ontologie-Dokumentation und einer begleitenden Projektwebsite. Die
Dokumentation wurde automatisiert mit dem Werkzeug Widoco (Garijo, 2017) erzeugt und
wird iiber GitHub Pages gehostet.

Die Modellierung der SSNO folgt dem Prinzip der maximalen Wiederverwendung etablierter
Ontologien und Vokabulare. Wo immer moglich, werden existierende Konzepte libernommen
und lediglich doménenspezifisch ergédnzt. Abweichungen von etablierten Standards erfolgen
ausschlieBlich dort, wo dies aus funktionalen oder methodischen Griinden erforderlich ist und
explizit begriindet werden kann.

Ein zentrales Beispiel hierfiir ist die menschenlesbare Beschreibung von Standardnamen. Die-
se wird in der SSNO bewusst als Daten-Property (ssno:description) modelliert und nicht als
Annotations-Property wie etwa skos:definition oder dcterms:description. Hintergrund dieser
Entscheidung ist, dass Annotations-Properties nicht Gegenstand ontologischer Schlussfolgerun-
gen sind und somit weder Kardinalitédtsrestriktionen noch Ableitungsregeln darauf angewendet
werden konnen. Fiir die SSNO ist jedoch sichergestellt, dass jeder Standardname mindestens eine
formale Beschreibung besitzt und dass diese Beschreibung bei der algorithmischen Ableitung
neuer Standardnamen systematisch neu konstruiert werden kann. Diese Anforderungen lassen
sich konsistent nur durch die Verwendung eines Daten-Properties abbilden.

Eine weitere bewusste Abweichung betrifft die Behandlung physikalischer Einheiten. In den
originalen CF Conventions werden Einheiten iiber sogenannte canonical units beschrieben,
die informell dokumentiert sind und primér auf einer textuellen Referenz basieren. Eine direkte
ontologische Integration dieses Konzepts ist nur eingeschriankt moglich. Vor diesem Hintergrund
verzichtet die SSNO auf vollstandige Kompatibilitdt zur aktuellen CF-Standardnamensliste und
bevorzugt stattdessen die Verwendung von SI-konformen Einheiten aus der QUDT-Ontologie.
Dadurch wird eine formale, maschinenlesbare und konsistent referenzierbare Beschreibung
physikalischer Groen ermoglicht, die insbesondere fiir automatische Validierung, Inferenz und
Weiterverarbeitung von Vorteil ist.
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Zur Beschreibung und Verwaltung von Standardnamentabellen nutzt die SSNO etablierte Meta-
datenvokabulare. Tabelle A.6 zeigt ausgewidhlte Eigenschaften aus SKOS, die zur semantischen
Beschreibung, Auffindbarkeit und Pflege von Standardnamentabellen eingesetzt werden. Ergin-
zend werden Dublin-Core-Terme verwendet, um Versionierungs- und Lebenszyklusinformatio-
nen explizit abzubilden (vgl. Tabelle A.7).

Insgesamt operationalisiert die SSNO das urspriinglich tabellarische Konzept der CF Standard-
namen erstmals als inferenzfihige Ontologie und schafft die methodische Grundlage fiir eine
konsistente, maschinenlesbare und automatisierbare Ableitung standardisierter physikalischer
Bezeichnungen.

SKOS-Eigenschaft ‘ Erlauterung

skos:prefLabel Bevorzugter, aussagekriftiger Name einer Standardnamen-
tabelle.

skos:altLabel Alternativer Name oder Synonym, erleichtert die Auffind-
barkeit.

skos:scopeNote Beschreibung des Anwendungsbereichs der Tabelle.

skos:example Beispiel fiir eine konkrete Nutzung der Tabelle.

skos:related Verweis auf verwandte Konzepte oder Tabellen.

skos:note Freitext-Informationen, die nicht in andere Eigenschaften
passen.

skos:changeNote Dokumentation von Anderungen, z.B. Erginzung neuer
Standardnamen.

skos:editorialNote | Redaktionelle Hinweise zur Pflege und Verwaltung.

Tabelle A.6: Ausgewihlte Eigenschaften aus SKOS zur Beschreibung und Verwaltung
von Standardnamentabellen in SSNO.

Dublin-Core-Eigenschaft | Nutzung fiir Standardnamentabellen

dcterms:hasVersion Angabe der Versionsnummer einer Tabelle.
dcterms:created Erstellungsdatum der jeweiligen Version.
dcterms:modified Anderungsdatum der jeweiligen Version.
dcterms:description Textuelle Beschreibung der Tabelle.

dcterms:subject Thematische Einordnung, z. B. iiber eine Wikidata-URI.

Tabelle A.7: Ausgewihlte Eigenschaften aus dem Dublin-Core-Vokabular zur Versio-
nierung und inhaltlichen Beschreibung von Standardnamentabellen im
Kontext der SSNO.
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