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2.7  Systeme und Systemarchitekturen fur das
Datenmanagement

Matthias Razum
F1Z Karlsruhe — Leibniz-Institut fir Informationsinfrastruktur

2.7.1 Einfuhrung

Datenmanagementsysteme (DMS) stellen die technische Basis firr die Erfas-
sung, Anreicherung und Bereitstellung von Forschungsdaten dar. Sie umfassen
typischerweise neben der eigentlichen Speicherung der Datenobjekte weitere
Dienste, etwa zur Registrierung, Suche oder Verwaltung von Zugriffsrechten.
Die Publikation von Daten und damit verbundene Dienste geh6ren im Allgemei-
nen nicht dazu. Treloar, Groenewegen und Harboe-Ree unterscheiden in ,,The
Data Curation Continuum® (2007) zwei grundlegende Domanen der Verwal-
tung von Forschungsdaten:
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Abb. 1: Collaboration, Publication, and the Curation Boundary (Quelle: nach Treloar,
2007)

DMS decken meist die linke Domane ab, also das Management von Daten fiir
die eigentliche Forschung und die Zusammenarbeit in (verteilten) Forschungs-
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gruppen. Die Publikationsdoméne auf der rechten Seite wird meist durch spezia-
lisierte Systeme abgedeckt.

Publizierte Daten missen langfristig (perspektivisch: ad infinitum) verfugbar
bleiben, wie herkémmliche Publikationen zitiert und damit die Grundlage weite-
rer Publikationen bilden kénnen. Gleichzeitig sind diese Daten statisch, d.h. sie
unterliegen keiner Anderung mehr. Derartige Eigenschaften werden zunehmend
als Grundvoraussetzung publizierter Daten eingefordert. Entsprechend entwik-
keln sich zurzeit Zertifizierungsverfahren fur Datenzentren, um diese Leistun-
gen zuzusichern, etwa durch DataCite?, aber auch aus der Praxis heraus wie
zum Beispiel bei der Open Access Datenpublikation Earth System Science
Data?, die Standards fiir die Repositorien einfordert, in denen die publizierten
Daten hinterlegt sind.

Systeme zum Datenmanagement verwalten dagegen potenziell alle Daten,
auch solche, die nie publiziert werden. Sie beriicksichtigen Daten mit einer
begrenzten Lebensdauer und eingeschrankter Sichtbarkeit. Sie stellen diese fiir
die weitere Verwendung innerhalb eines Instituts oder einer Forschergruppe
bereit, etwa zur Analyse, Aggregation oder fir Vergleiche mit anderen Daten.
Diese Daten konnen sich noch &ndern bzw. in neueren Versionen gespeichert
werden. Hier sind Funktionen wie Lifecycle Management, z. B. zur automati-
schen Uberwachung von Haltefristen, etwa gemaR den Empfehlungen der Deut-
schen Forschungsgemeinschaft (DFG, 1998), Versionierung und Autorisierung
gefragt. Oft wéahlen Autoren nur einen Bruchteil der hier verwalteten Daten aus
und machen sie in der ,,Publication Domain* allgemein verfiigbar. Der Uber-
gang von Daten aus einem DMS uber die Curation Boundary zu einem Daten-
zentrum sieht z. B. das neue World Data System der ICSU (2008) mit der Unter-
scheidung von ,,Data Collection and Processing Facilities“ und den ,,Data
Archiving and Publication Facilities* vor.

Datenmanagement bildet damit eine grundlegende Voraussetzung fir die
Datenpublikation, ist aber fiir sich alleine genommen schon eine der meistgefor-
derten Dienstleistungen im wissenschaftlichen Alltag, wie aktuelle Befragungen
zeigen (Kroll & Forsman, 2010; TIB Hannover, FIZ Chemie Berlin & Univer-
sitat Paderborn, 2010).

2.7.2 Funktionale Anforderungen an Systeme zum Datenma-
nagement

Die Anforderungen an ein Datenmanagementsystem (DMS) hangen von den
verwalteten Datentypen und den Einsatzszenarien des Systems ab. Es lassen

L http://ww. datacite.org/ [Zugriff am 13.08.2011].
2 http://earth-system-science-data.net/ [Zugriff am 13.08.2011].
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sich allerdings einige grundlegende Funktionen benennen. Die folgende Auf-
zdhlung erhebt weder Anspruch auf Vollstandigkeit, noch mussen immer alle
funktionalen Anforderungen fiir ein spezifisches DMS implementiert sein.
Allerdings findet man diese Funktionen in vielen Systemen wieder; sie bilden
damit generisch Anforderungen an Systeme zum Datenmanagement ab.

2.7.2.1 Verknipfung von Daten und Metadaten

Daten ohne Beschreibung sind meist wertlos. Messdaten miissen mit Einheiten
verknuipft sein, es muss klar sein, was und wie gemessen wurde. Zu den
Messdaten gehdren Konfigurations- und Kalibrierungsdaten der Instrumente.
Die Entstehungs- und Bearbeitungsgeschichte (,,Provenance®) ist wichtig: wer
hat wann was mit den Daten gemacht? Sind die Daten Rohdaten, bereits um
Fehler bereinigt oder gar aggregiert? Welche Algorithmen oder Webservices
wurden zur Lemmatisierung von Texten herangezogen? Wer hat einen alt-
sprachlichen Text transkribiert oder tibersetzt? Alle diese Informationen sind fir
das Verstandnis und die Nachnutzung der Forschungsdaten entscheidend, und
entsprechend missen diese Metadaten gemeinsam mit den eigentlichen Daten
gespeichert und verwaltet werden. Dabei konnen die Metadaten unterschiedli-
che Ausprégungen haben:

» Technische Metadaten (z. B. Dateiformat, DateigroRe, Mime-type)

« Provenance Metadaten (z. B. gemall Open Provenance Model (Moreau et
al., 2007) oder PREMIS (Caplan & Guenther, 2005)

» Deskriptive Metadaten (fachspezifisch)

» Lizenz-Metadaten

Aus der Vielzahl der méglichen Profile, insbesondere bei den fachspezifischen
deskriptiven Metadaten ergibt sich die Anforderung an ein DMS, mehrere Meta-
datensétze gemal beliebiger Profile mit den Forschungsdaten verwalten zu kén-
nen. Wéhrend ein konkreter Metadatensatz durchaus tber ein Profil definiert
sein sollte, empfiehlt sich ein schemafreier Ansatz fir das darunterliegende
DMS.

Die Erstellung von Metadaten ist ein aufwéandiger und im wissenschaftlichen
Alltag nur schwer zu bewéltigender Prozess. Gerade bei Datenséatzen, die wahr-
scheinlich nie publiziert werden, unterbleibt vielfach die Beschreibung durch
Metadaten. Damit verlieren diese Daten allerdings dramatisch an Wert, da sie
quasi nicht mehr auffindbar und nur durch den Urheber noch zu interpretieren
sind. Insofern sind fir DMS Verfahren zur automatischen Metadatengenerie-
rung interessant. Im Bereich der technischen Metadaten gibt es vielverspre-
chende Ansétze, etwa das File Information Tool Set FITS (Stern & McEwen,
2009). Werden die Forschungsdaten bereits in einem sehr friihen Stadium — am
besten zum Zeitpunkt der Entstehung — in einem DMS gespeichert, kann das
DMS die Provenance-Metadaten weitgehend automatisch erfassen.
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2.7.2.2 \Versionierung

Daten verandern sich gegebenenfalls in den ersten Stadien ihres Lebenszyklus.
Sie kdnnen um Fehler bereinigt, aggregiert und umformatiert werden. Aber
nicht nur die Daten selbst, auch die sie beschreibenden Metadaten kdnnen in
dieser Phase vor der eigentlichen Publikation erganzt und korrigiert werden.
Wichtig ist, Daten und Metadaten auch hier als Einheit zu betrachten und als
Einheit zu versionieren.

Gerade bei verteilt arbeitenden Forschungsgruppen erlaubt eine versionierte
Speicherung die Nachvollziehbarkeit von Anderungen. Sie kénnen Personen
und Zeitpunkten zugeordnet werden und bilden damit die Grundlage fir Prove-
nance-Metadaten — und damit Informationen, die die Einschatzung der Daten
durch Dritte hinsichtlich Vertrauenswiirdigkeit und Korrektheit erleichtern.

2.7.2.3 Datenformate

Forschungsdaten kommen in einer Vielzahl von Dateiformaten vor. Der Versuch
einer Vereinheitlichung oder Beschrédnkung kollidiert mit der Dynamik des For-
schungsprozesses. Ein DMS wird aber nur akzeptiert werden, wenn es die For-
schenden unterstutzt, statt sie einzuschranken. Dariber hinaus ist es oftmals sinn-
voll, ein Datenobjekt in mehreren Reprasentationen abzuspeichern, etwa einen
Scan eines Manuskripts in voller Auflésung im Dateiformat TIFF, eine reduzierte
Auflésung fur die Darstellung im Web im JPEG-Format und schlieflich eine Vor-
schau als GIF-Datei. Ein anderer Anwendungsfall mehrerer Reprasentationen kann
das Originalformat und eine in ein Standardformat migrierte Version sein. Also soll-
ten DMS mdglichst keine Annahmen hinsichtlich von Datenformaten treffen und
die Verwaltung mehrerer Reprasentationen eines digitalen Objekts unterstiitzen.

Bei einer Vielzahl von zu unterstiitzenden Datenformaten kann es sinnvoll
sein, einen Dienst zur Charakterisierung der Formate einzusetzen, um automa-
tisch das Format zu bestimmen und geeignete technische Metadaten zu extrahie-
ren. Ein Beispiel fiir einen solchen Dienst ist das bereits erwahnte FITS.

2.7.2.4 Semantische Relationen zwischen Datenobjekten

Datenobjekte stehen selten alleine und losgeldst da. Sie stehen in Beziehung zu
anderen Datenobjekten. Messwerte sind mit Kalibrierungs- bzw. Konfigurati-
onsdaten von Instrumenten verkniipft, Transkripte und Ubersetzungen mit dem
Originaltext, Fotos von archéologischen Artefakten mit Informationen zur Aus-
grabungsstétte.

Meist driickt man diese Beziehungen durch Techniken des Semantic Webs®
aus; inshesondere das Resource Description Framework RDF* und die Web

3 http://www.w3.0rg/2001/sw/ [Zugriff am 13.08.2011].
4. http://lwww.w3.0rg/RDF/ [Zugriff am 13.08.2011].
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Ontology Language OWL? spielen hierbei eine wichtige Rolle. In den meisten
Projekten oder zumindest Disziplinen kommen mehrere Ontologien zum Ein-
satz. Uber ,,(Open) Linked Data* (Campbell & MacNeill, 2010) entstehen zur-
zeit in Teilbereichen Standardisierungsbestrebungen, die sinnvollerweise modu-
lar aufgebaut und fir einen konkreten Anwendungsfall evaluiert und entspre-
chend kombiniert werden mussen. Fur DMS bedingt das die Unterstlitzung einer
Vielzahl von Ontologiene. Auch missen sie sowohl Relationen innerhalb des
DMS als auch dariiber hinaus beriicksichtigen. Sinnvoll ist es, wenn ein DMS
diese Relationen nicht nur verwalten, sondern {iber eine entsprechende Kompo-
nente (z. B. einen Triple Store) und eine standardisierte Abfragesprache (etwa
SPARQL) durchsuchbar machen.

2.7.2.5 Lebenszyklus von Datenobjekten

Datenobjekte durchlaufen verschiedene Phasen von ihrer Entstehung bis zur
Publikation oder gegebenenfalls Ldschung. Beispiele solcher Phasen umfassen
die Entstehung des Datenobjekts, dessen Anreicherung mit Metadaten, das
Durchlaufen einer (gegebenenfalls mehrstufigen) Qualitatssicherung, die Archi-
vierung, die Auswahl und Publikation oder die Léschung des Datenobjekts nach
einer festgelegten Haltefrist. Diese Phasen zusammengenommen bilden den
Lebenszyklus eines Datenobjekts. Sie unterscheiden sich in ihren konkreten
Auspragungen zwischen Datentypen und Disziplinen, aber es lassen sich grund-
legende Anforderungen ableiten:

» Die DFG empfiehlt in ihrer Denkschrift zur guten wissenschaftlichen Pra-
xis eine Haltefrist von 10 Jahren fur Daten, die die Basis fiir eine (her-
kémmliche) Publikation bilden (DFG, 1998). Grundsétzlich werden viele
Daten nicht notwendigerweise auf Dauer gespeichert. Vielfach gibt man
eine Haltefrist vor, nach deren Erreichen man uber das weitere Vorgehen
mit den Daten entscheidet.

« Bereitstellung einer Benachrichtigungsfunktion, die bei definierten Trigger
Events (z. B. Ende einer Haltefrist, Ende einer Embargofrist, Freigabe
eines Datensatzes) die Besitzer der Objekte bzw. die Administratoren
informieren.

« Da Haltefristen oftmals weit Gber die Laufzeit von Projekten hinausgehen,
sind die urspriinglichen Erzeuger der Objekte gegebenenfalls nicht mehr
greifbar. In diesen Fallen ist ein Ownership Management sinnvoll, bei dem
der Besitz an Objekten (und damit die Verfligungsgewalt, etwa hinsichtlich
weiterer Haltefristen oder Léschungen) an andere Personen ubergehen

5 http://www.w3.org/TR/owl-guide/ [Zugriff am 13.08.2011].
8- http://linkeddata.org/ [Zugriff am 13.08.2011].
T http://lwww.w3.org/TR/rdf-spargl-query/ [Zugriff am 13.08.2011].
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kann. Hierbei kommen neben technischen allerdings auch rechtliche Fra-
gen ins Spiel, etwa im Zusammenhang von Urheber- und Nutzungsrecht:
wem gehdren die Daten, nachdem ein Mitarbeiter eine Institution verlasst?

2.7.2.6 Registrierung

Die Vergabe von Persistent Identifiern ist fiir die Publikation von Daten eine
wichtige Voraussetzung. Ublicherweise vergibt man diese erst im Verlauf des
Publikationsprozesses, also in der ,,Publication Domain®, und damit nur fir
wenige ausgewahlte Datensatze und zu einem spaten Zeitpunkt im Lebenszy-
klus der Datenobjekte. Es gibt allerdings Szenarien, in denen eine friihere Ver-
gabe sinnvoll erscheint, gegebenenfalls sogar fir eine Vielzahl von Datenobjek-
ten oder -fragmenten. In der Computerlinguistik will man z. B. innerhalb eines
Textkorpus hdufig bis auf Wort- (bzw. Token) oder sogar Phonemebene hinab
Fragmente (ber Persistent Identifier dauerhaft zitierfahig machen. In anderen
Disziplinen gibt es enorm groRe Datensdtze (z. B. in der Klimaforschung oder
bei der Sequenzierung von Genomen), die oftmals nur in Ausschnitten zitiert
werden sollen. In diesen Féllen kann es sinnvoll sein, schon im DMS der ,,Col-
laboration Domain®“ flr diese Fragmente Persistent ldentifier zu vergeben.
DMS sollten also Schnittstellen zu entsprechenden Systemen vorsehen.

2.7.2.7 Content Models

In den vorangegangenen Abschnitten wurde die Flexibilitdt immer wieder her-
vorgehoben, so dass ein DMS letztlich als BLOB-Store (Binary Large Object)
erscheinen konnte. Tats&chlich erschwert aber eine fehlende Typisierung
sowohl die Entwicklung fachspezifischer Anwendungen als auch die Validie-
rung der gespeicherten Objekte. Insofern sollten DMS die Typisierung von
Objekten erlauben. Ahnlich wie ein relationales Datenbanksystem erst durch ein
Datenmodell eine sinnvolle Nutzung erlaubt, sollten DMS einen &hnlichen
Mechanismus vorsehen: Content Models. Dies ist insbesondere dann relevant,
wenn innerhalb eines DMS mehrere Content Models nebeneinander zum Ein-
satz kommen sollen. Datenobjekten weist man einem Content Model zu, dem sie
,»gehorchen* und damit auch gewisse Eigenschaften zusichern.

Was genau ein Content Model vorschreibt, héngt einerseits vom konkreten
Einsatzzweck ab, zum anderen aber auch von der zugrundeliegenden Architek-
tur. Typischerweise will man aber zu verwendende Metadatenprofile, Dateifor-
mate oder auch Formate fur einzelne Eigenschaften festlegen kénnen. Weiterhin
kdnnen Content Models auch die Darstellung von Datenobjekten steuern.

2.7.2.8 Authentifizierung und Autorisierung

Wissenschaft findet heute meist in verteilten Arbeitsgruppen statt, die sich auch
Uber Institutionsgrenzen hinweg erstrecken kénnen. Oft findet man in diesem
Zusammenhang den Begriff ,,virtuelle Organisation®, die z. B. Projektstrukturen
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abbildet und gegebenenfalls nur eine kurze Lebensdauer hat. Virtuelle Organisa-
tionen stehen typischerweise orthogonal zur internen Aufbauorganisation der
beteiligten Institutionen. Verteilte Authentifizierungssysteme wie etwa Shibbo-
leth (Scavo & Cantor, 2005), aber auch OpenID (Recordon & Reed, 2006) und
&hnliche kommerzielle Anséatze spielen hier eine zunehmend wichtige Rolle.

Forschungsdaten kénnen explizit oder implizit sensitive Information enthal-
ten. Sie geben Einblick in Arbeitsweisen, eingesetzte Verfahren und noch nicht
publizierte Erkenntnisse. Daten kdnnen ohne hinreichende kontextuelle Infor-
mationen zu Fehlinterpretationen einladen, andere enthalten personenbezogene
Informationen, die besonders zu schitzen sind. Entsprechend sind nicht alle
Forschungsdaten von Anfang an frei zugreifbar. Vielfach werden berhaupt nur
ausgewdhlte, aggregierte oder anonymisierte Datensétze nach Veroffentlichung
eines Artikels publiziert. In anderen Féllen werden aber auch schon sehr frithe
Versionen offentlich zugénglich gemacht, um Dritten zu erlauben, auf Basis die-
ser Daten eigene Publikationen zu erarbeiten (z. B. Sloan Digital Sky Survey8).
Selbst innerhalb einer Institution oder Forschergruppe sind Zugriffsbeschrén-
kungen durchaus Ublich. Die Entscheidung (ber die entsprechenden Regeln
sollte bei den Wissenschaftlern liegen.

Die Regeln selbst kdnnen sich sowohl am Zugreifenden und seinen Rechten
als auch am Objekt und seinen Eigenschaften festmachen. Beispiele mdglicher
Kriterien fir Zugriffsregeln umfassen:

» Unterscheidung von Daten und Metadaten

« Unterscheidung der verschiedenen Représentationen eines Objekts

» Embargofristen eines Objekts

 Status eines Objekts im Lebenszyklus

» Status eines Benutzers als Mitglied einer Arbeitsgruppe oder virtuellen
Organisation

Die Komplexitat der mdglichen Regeln und zu beriicksichtigenden Eigenschaf-
ten fihrt zur n&chsten Herausforderung: Wissenschaftler missen verstehen, wel-
che Zugriffsrechte tatsachlich aus ihren Einstellungen resultieren. Dies erfordert
eine Benutzungsoberflache, die die Konsequenz einer Regeldnderung verstand-
lich darstellt, also den Spagat zwischen der Umsetzung komplexer Funktionali-
taten und einfacher Bedienung schafft.

2.7.2.9 Vertrauen

Inwieweit kann man Daten Dritter vertrauen? In dieser Frage liegt eine der gro-
Ren Herausforderungen fir die Nachnutzung von Daten, die auch die High Level
Expert Group on Scientific Data in ihrem Bericht (Giaretta et al., 2010) hervor-

8. http://www.sdss.org [Zugriff 13.08.2011].
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hebt. \Vertrauen ist weitgehend ein sozio-kultureller Prozess und kann nur teil-
weise durch technische Systeme unterstiitzt werden.

Etablierte Prozesse wie Peer Reviewing finden zunehmend auch bei der Publi-
kation von Daten statt (z. B. bei der Zeitschrift Earth System Science Datag).
Diese Zeitschrift definiert auch Standards, die von den DMS zugesichert werden
missen, um dort hinterlegte Daten fir eine Publikation zu akzeptieren. Darunter
finden sich etwa Anforderungen an persistente Identifier, Open Access, langfri-
stige Archivierung und eine wissenschaftsfreundliche Lizenz. Alle diese Anfor-
derungen beziehen sich auf die ,,Publication Domain®. Doch auch in der ,,Colla-
boration Domain®“ kann durch technische Malnahmen das Vertrauen in die
Daten erhoht werden. Beispiele hierfiir sind

 interne Freigabeprozesse mit Qualitatssicherung, siehe auch Object Life-
cycle

* Checksums, um die Integritat der Daten abzusichern

 Audit Trails, um Anderungen an Daten nachverfolgen zu kénnen

Besonders wichtig fir die Einschatzung der Vertrauenswirdigkeit von Daten ist
deren Entstehungsgeschichte. Es gibt einige Ansétze (Razum et al., 2010; Rajb-
handari, Hedges & Fabiane, 2010), die Daten zum Zeitpunkt ihrer Entstehung in
einem DMS zu erfassen und dabei kontextuelle Informationen automatisch ein-
zubeziehen, etwa Zeitstempel, die Daten des angemeldeten Benutzers, Verknip-
fungen zu Konfigurations- und Kalibrierungsdaten eingesetzter Instrumente
oder verwendete Programme. Die Datenmanagementgruppe am IFM-GEOMAR
in Kiel'® arbeitet beispielsweise daran, die Untersuchung von Proben uber
Workflows abzubilden. Jeder Schritt eines Workflows (etwa das Reinigen einer
Probe, die Durchfuhrung einer Messung, usw.) erfasst neben den Daten auch
automatisch Metadaten, die nachvollziehbar machen, welche Prozessschritte
wann, von wem und wie oft durchlaufen wurden und wie es schlieflich zum
Endergebnis kam. DMS miissen in der Lage sein, solche Informationen zu ver-
walten und mdglichst deren (semi-)automatische Erfassung zu unterstitzen.

2.7.3 Grundlegende Architekturen
Die Funktionalitat von DMS l&sst sich in Schichten aufteilen:

 eine Persistenzschicht fur die eigentliche Speicherung der Daten,
« eine Kernschicht fir die zentralen Funktionen eines DMS sowie
« eine Diensteschicht mit erweiterten Funktionen.

9 http://earth-system-science-data.net/ [Zugriff am 13.08.2011].
10. https://portal.ifm-geomar.de/web/guest/about-us [Zugriff am 13.08.2011].
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Diese Aufteilung ist logisch zu verstehen; je nach Art des Systems kdnnen diese
Schichten explizit oder eher implizit vorhanden sein:

Abb. 2: Schichten und Komponenten einer DMS-Architektur

Bei der Implementierung der Persistenzschicht eines DMS muss man zwischen
datensatzorientierten und dateiorientierten Systemen unterscheiden. Erstere ver-
wenden typischerweise eine relationale Datenbank, letztere basieren meist auf
sogenannten Digital Object Repositories (DOR). Vielfach lassen sich Daten
sowohl datensatz- als auch dateiorientiert darstellen. Eine Entscheidung zwi-
schen beiden Optionen fallt meist im Spannungsfeld zwischen langfristiger
Archivierung von Daten (dateiorientiert) und interaktivem Arbeiten mit den
Daten (datensatzorientiert).

Weiterhin kann man Einzelsysteme von verteilten Systemen unterscheiden.
Zu letzteren gehoren Grid-basierte Systeme und zunehmend auch Cloud-
basierte Ansétze. Die folgenden Abschnitte fiihren jeweils einige Vor- und
Nachteile der unterschiedlichen Ansétze an und geben Beispiele fiir derartige
Systeme.

Fir die Implementierung einer Benutzungsoberflache fir DMS in der ,,Colla-
boration Domain“ kommen haufig pragmatische Ansétze zum Tragen, etwa die
Verwendung von Wikis oder Content Management Systeme wie z. B. Plone
oder Drupal (ein Beispiel hierfirr ist Islandora®!).

L http:/fislandora.ca/ [Zugriff am 13.08.2011].
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2.7.3.1 Datenbanken

Datenbanken, und hier besonders relationale Datenbanken, bieten sich fur struk-
turierte Daten an. Der grofite Vorteil von relationalen Datenbanksystemen sind
die seit Jahren bewiesene Leistungsfahigkeit und Zuverlassigkeit der Software
sowie die vorhandene umfangreiche Erfahrung mit ihnen. Funktionen wie
Transaktionalitat, Clusterfahigkeit und hohe Geschwindigkeit sowie etablierte
Werkzeuge zur Datensicherung und -wiederherstellung sprechen fiir Datenban-
ken. Wichtig ist darliber hinaus die Mdglichkeit, auch aus sehr groen Daten-
mengen Uber Queries beliebige Teilmengen zu extrahieren. Beispiele fiir derar-
tige Systeme sind Data Warehouses in der Bioinformatik'? oder das World Data
Center WDC-MARE®3, das Daten aus dem Bereich der Meereskunde vorhlt.

Die Skalierbarkeit von Datenbanken in den Terabyte-Bereich erfordert aller-
dings ein groRes technisches Verstandnis und ist mit hohem administrativem
Aufwand verbunden. Eine weitere Herausforderung von Datenbank-basierten
Systemen ist die Nachverfolgung von Anderungen, die Versionierung und die
Erfassung von Provenance-Daten. Dies ist nicht technisch bedingt, sondern
resultiert aus der meist pragmatisch erfolgten Datenmodellierung, die diese
Aspekte in der Regel nicht beachten. Gerade bei aufwéndig aufgebauten Daten-
sammlungen kann diese Unterlassung den Wert der Daten, insbesondere hin-
sichtlich einer Nachnutzung, einschranken. Buneman spricht hier von der Not-
wendigkeit sogenannter ,,Curated Databases* (Buneman, Cheney, Tan & Van-
summeren, 2008), die vom Design und der Implementierung her aber deutlich
aufwandiger sind und Erfahrung mit den grundlegenden funktionalen Anforde-
rungen (s.0.) erfordern.

Neben relationalen Datenbanksystemen kdnnen auch spezialisierte Systeme
zum Einsatz kommen, z. B. XML-Datenbanken oder sogenannte No-SQL-
Datenbanken4. Letztere skalieren sehr gut und lassen sich einfach verteilen,
bieten aber nur eingeschrénkte Konsistenz (,,eventual consistency*). Das Com-
pact Muon Solenoid (CMS) Experiment, Teil des Large Hadron Colliders am
CERN, nutzt zum Beispiel fir sein Datenmanagement Couch-DB™. In beiden
Fallen handelt es sich aber um relativ neue Technologie, zu der noch wenig
Erfahrung existiert.

12. Beispiele fir derartige Systeme sind die Lipase Engineering Database (http:/
www.led.uni-stuttgart.de/ [Zugriff am 13.08.2011]) bzw. die CYP450 Engineering
Database (http://www.cyped.uni-stuttgart.de/ [Zugriff am 13.08.2011]) am Institut
flir Technische Biochemie an der Universitat Stuttgart.

13 http:/fwww.wdc-mare.org/ [Zugriff am 13.08.2011].

14. Beispiele fur No-SQL-Datenbanken sind Cassandra (http://cassandra.apache.org/
[Zugriff am 13.08.2011]) oder Couch-DB (http://couchdb.apache.org/ [Zugriff am
13.08.2011]).

15. http://www.couch.io/case-study-cern [Zugriff am 13.08.2011].
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2.7.3.2 Digital Object Repositories

In vielen Fallen liegen Daten aber nicht strukturiert, sondern semi- oder unstruk-
turiert als Dokumente oder Dateien vor. Hier sind Schema-basierte Ansétze
umstandlich und unflexibel. Digital Objekt Repositories unterstiitzen die datei-
orientierte Speicherung und haben sich, ausgehend von der Bibliothekswelt,
zunehmend auch im Bereich der Forschungsdaten etabliert. Bekannte Vertreter
sind etwa EPrints'®, aDORe!” und Fedoral® (Flexible Extensible Digital Object
Repository Architecture) zusammen mit darauf aufsetzenden Systemen wie
etwa eSciDoc!® oder EASY?C. Die meisten dieser Systeme orientieren sich am
OAIS-Referenzmodel Consultative Committee for Space Data Systems
(CCSDS) (2002). Grundsatzlich kénnen auch herkémmliche Dokumentenmana-
gement-Systeme wie z. B. Alfresco?! oder Content Repositories wie JackRab-
bit?2 zum Einsatz kommen, die allerdings nur Teile der oben genannten Anfor-
derungen erfiillen und damit nur eingeschréankt fur das wissenschaftliche Daten-
management eignen.

\orteile des dateiorientierten Ansatzes sind Schemafreiheit, Unterstiitzung
beliebiger Dateiformate fiir den Content und ausgezeichnete horizontale Ska-
lierbarkeit. Ein Repository verhélt sich — stark vereinfacht — wie ein Webserver:
es ist sehr einfach, weitere Webserver (bzw. Repositories) hinzuzufiigen und
Daten auf die verschiedenen Instanzen aufzuteilen. Die Sicherung oder Repli-
zierung der Daten kann auf Dateisystemebene erfolgen, was bis fur mittlere
Repository-GréRen einfach zu bewerkstelligen ist. Wéchst die Anzahl der
Dateien zu stark an, kann sich das aber insbesondere hinsichtlich der Sicherung
und vor allem der Wiederherstellung ins Gegenteil verkehren. Durch technische
MaRnahmen (Snapshot-fahige Dateisysteme, Verteilung der Daten auf diverse
Dateisysteme, Einsatz von Cloud- oder Grid-Technologie) lassen sich diese Pro-
bleme umgehen.

2.7.3.3 Grid und Cloud

Eine weitere Architekturoption fiir DMS stellen Grid-Systeme dar, also
Systeme zum verteilten Rechnen und zur Speicherung von Daten tber mehrere
(rdumlich verteilte) Knoten. Dabei stellt eine Middleware (z. B. Globus Toolkit,
gLite oder UNICORE) Dienste zur Verfligung, die aus Sicht des Anwenders die

16. http://www.eprints.org/ [Zugriff am 13.08.2011].

17 http://african.lanl.gov/aDORe/projects/adoreArchive/ [Zugriff am 13.08.2011].
18- http://www.fedora-commons.org/ [Zugriff am 13.08.2011].

19 http://www.escidoc.org/ [Zugriff am 13.08.2011].

2. https://easy.dans.knaw.nl/dms [Zugriff am 13.08.2011].

2L http:/fwww.alfresco.com/ [Zugriff am 13.08.2011].

22 http:/fjackrabbit.apache.org/ [Zugriff am 13.08.2011].
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Komplexitat der Grid-Infrastruktur hinter einer Dienste-Schicht verbirgt. Grid-
Systeme kdnnen sowohl Rechen- wie auch Speicherressourcen zur Verfligung
stellen. Je nach Schwerpunkt spricht man auch von Computational Grids und
Storage oder Data Grids, wobei letzterer Begriff eher aus der Industrie kommt
und momentan durch (Private) Storage Clouds verdrangt wird. In Grid-Syste-
men bieten Nutzer von Diensten bzw. Ressourcen meist auch eigene Ressourcen
an. In Deutschland koordiniert D-Grid (Gentzsch, 2006) den Aufbau und den
Betrieb einer solchen Infrastruktur. Im Bereich der Geisteswissenschaften zeigt
das Projekt TextGrid (Gietz, et al., 2006), dass Grid-Technologie durchaus auch
fur die langfristige Speicherung umfangreicher Textkorpora (als Primérdaten
z. B. fir Linguisten) geeignet ist. Einen etwas generischeren Ansatz verfolgt
Diligent (A Digital Library Infrastructure on Grid Enabled Technology)®.

Individual Investigator Team Other Users

Interactive User Tools

]

. Request Planning and Request Planning and
Virtual Data Tools Schedulmg Tools Scheduling Tools

Resource Secu rlty Other Grid
Management and Policy Services
Services Services

Raw data source Distributed resources
(sensor) (core, storage, computers

Abb. 3: Beispiel fiir den grundlegenden Aufbau eines Data Grids am Beispiel des Grid

Physics Network (Quelle: nach Foster, 2003)

and network)

Cloud Computing basiert ebenfalls auf verteilten Diensten; hier bietet aber im
Gegensatz zum Grid ein zentraler Anbieter Kunden seine Infrastruktur an.
Neben kommerziellen Angeboten bauen Firmen und Universitaten inzwischen
vielfach sogenannte ,,Private Clouds* auf, bei denen die Ressourcen auf eigenen
Systemen vor Ort vorgehalten werden. Hier 1&sst sich eines der gréfiten Hemm-
nisse fur den breiten Einsatz von Grid- und Cloud-Technologien umgehen,

23 http://diligent.ercim.eu/ [Zugriff am 13.08.2011].
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nédmlich das notwendige Vertrauen in die Sicherheit, Vertraulichkeit, Zuverlas-
sigkeit und Langfristigkeit der angebotenen Leistungen.

Duraspace, die Organisation hinter Fedora und DSpace, arbeitet an einem
Cloudz-Pasierten Storage Layer fir Digital Object Repositories namens Dura-
cloud=".

2.7.3.4 Mischformen

In der Praxis kommen meist Mischformen der vorgestellten Systeme zum Ein-
satz, also z. B. die Kombination von DOR und relationalen Datenbanken. Sei es,
dass die Metadaten in einem RDBMS, die Daten aber im Dateisystem liegen,
oder dass eine Mischung von strukturierten und unstrukturierten Daten vorliegt.
Auch die Kombination von DOR und Grid-Technologie via SRB oder iRODS
kommt vor, insbesondere im Umfeld von Fedora, fir das entsprechende Plug-
ins bereitstehen. Das oben erwéhnte TextGrid-Projekt arbeitet an einer solchen
Kombination. Hier empfehlen sich pragmatische Entscheidungen fiir eine geeig-
nete Architektur fir ein DMS, die sich insbesondere an den Anforderungen der
Wissenschaftler, der Strukturiertheit der Daten und den Anforderungen an Pro-
venance und Langzeitarchivierung orientieren sollte.

2.7.3.5 Ausblick

Die Heterogenitat der Daten- und Dateiformate, der GréRe und Menge der
Daten, die Vielzahl der unterschiedlichen intendierten Anwendungsféallen eines
DMS, die Verschiedenheit der disziplinspezifischen Anforderungen machen es
unmdglich, eine tbergreifende Architektur zu beschrieben. Neue Technologien
wie z. B. NoSQL-Datenbanken erweitern die moglichen Komponenten einer
DMS-Architektur. Insofern werden Mischformen zunehmend an Bedeutung
gewinnen, in denen unterschiedliche technische Ldsungen fur die verschiedenen
Datentypen und Anforderungen kombiniert und zu einem System zusammenge-
fasst werden — hoffentlich transparent fir Wissenschaftler, der seine Daten mdg-
lichst einfach verwalten, archivieren, publizieren und mit Mitarbeitern und Kol-
legen austauschen mdchte.

2. http://www.duraspace.org/duracloud.php [Zugriff am 13.08.2011].
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