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Forschungsdaten und Forschungsdatenmanagement 

Forschungsdaten sind: 

 Daten, die im Laufe der wissenschaftlichen Tätigkeit entstehen und als Grundlage für wissenschaftliche 

Forschungsergebnisse dienen. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Forschungsdatenmanagement: 

 alle Aktivitäten, die mit der Aufbereitung, Speicherung, Archivierung und   

     Veröffentlichung von Forschungsdaten verbunden sind 
(Simukovic, Kindling, Schirmbacher,(2013)) 

 

 

Bilder aus: Davidson, J. et. al. Introduction to RDM: benefits, drivers and the role of the university,  

Digital Curation Centre, 2013, http://www.dcc.ac.uk/resources/publications/2013 

S. Jones et al., Research Data Management for librarians, Digital 

Curation Centre, 2013, S. 5, http://www.dcc.ac.uk/training/rdm-librarians  
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Forschungsdatenmanagement in der Chemie 

 Erzeugung großer Mengen von experimentellen Daten 

 

 Heterogene Datenformate 

 Vielzahl analytischer Methoden 

 Proprietäre Formate 

 

 Heterogener Umgang mit Daten 

 Unzureichende digitale Vernetzung 

 Keine nachhaltige Beschreibung erhobener Daten 

 Keine Verwendung von offenen, standardisierten Austauschformaten 

 Individuelle Regeln in jeweiligen Instituten 

 

 Wenig etablierte Strukturen, die sich mit Forschungsdatenmanagement beschäftigen 

 

 wenig Repositorien /Initiativen mit Nachnutzungsmodelle für Forschungsdaten aus der Chemie 

 

 Publikation wissenschaftlicher Ergebnisse in Form von Zeitschriftenaufsätzen mit reduzierter Darstellung der 

Forschungsdaten zur Beweisführung 

 Handhabung von Kristallstrukturdaten in Repository wie der Cambridge Structural Database 
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Forschungsdatenmanagement in Deutschland 

 Dramatisches Anwachsen der Menge/Heterogenität an Forschungsdaten in Deutschland 

o z.B. durch Beobachtungen, Experimente, Simulationsrechnungen, Erhebungen, Befragungen, 

Quellenforschungen, Aufzeichnungen, Digitalisierung, Auswertungen. 

 

 Viele informative Stellungnahmen zu FDM, aber „Vollzugsdefizit“ 

 Erheblicher Finanzierungs-und Personalbedarf 

 Zahlreiche Hürden bremsen den Wandel 

o Heterogene Förderlandschaft, fehlende Koordination, Technik- statt Prozessorientierung, 

fachkulturelle Diversität und unklare Qualitätssicherungs- sowie Reputationsmechanismen, 

Unsicherheiten der Akteure in Bezug auf strategische Investitionen 
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Nationale 

Forschungsdateninfrastruktur 
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NFDI 
4… 

Überregionale Services 
(fester NFDI Bestandteil) 

Community-Anforderung: 
lokale Diensten & Datenzentren 

(variabel) 

 

NFDI 
4… 

Überregionale Services 
(fester NFDI Bestandteil) 

Community-Anforderung: 
lokale Diensten & Datenzentren 

(variabel) 

Vernetzungs-Modell 

 

NFDI 
4… 

Überregionale Services 
(fester NFDI Bestandteil) 

Community-Anforderung: 
(lokale) Dienste & Datenzentren 

(variabel) 

bestehend 

aus 

bestehend 

aus 
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Bund-Länder-Vereinbarung zur NFDI (November 2018) 

 Gemeinsame Förderung der NFDI 

 Zusammenarbeit von Konsortien, Konsortialversammlung, wiss. Senat, Direktorat 

 Drei Ausschreibungsrunden mit bis zu 30 Konsortien 

 Begutachtungsverfahren durch die DFG (Expertengremium) 

 Entscheidung zur Förderung durch die GWK auf Grundlage der DFG-Förderempfehlung 

 

Mittelbereitstellung 

 Bis zu 90 Millionen Euro p. a. im Endausbau von 2019-2028 

 Konsortien mit 85 Millionen Euro p.a.; pro Konsortium ca. 2 bis 5 Millionen Euro p.a. (Zuwendung DFG) 

 Konsortien schließen Kooperationsvereinbarung (Ziele, Mittelfluss, Verwendung der Mittel) 

 Direktorat jährlich mit bis zu 2,5 Millionen Euro ab 2019 (Zuwendung BMBF) 

 

Evaluation 

 Wissenschaftsrat führt Strukturevaluation der gesamten NFDI durch (bis 2025) 

 DFG evaluiert einzelne Konsortien und GWK entscheidet über weitere Förderung 

 GWK entscheidet 2026 auf Basis der Strukturevaluation über weitere Ausgestaltung der NFDI und Förderung 

ab 2029 

Verwaltungsvereinbarung zu Aufbau und Förderung einer NFDI 
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NFDI-Konsortien 

 Struktur zur fortlaufenden Gestaltung von Dienste-Portfolio im Hinblick auf wissenschaftlichen Bedarf 

 Sprech- und Handlungsfähigkeit in fachwissenschaftlicher Breite 

 Forschende als Nutzer/innen und Mitverantwortliche in der Ausgestaltung (kontinuierlich und strukturell) 

 Abdeckung fachlicher Breite und Vielfalt, bemessen an Methode nicht nach Fachdisziplin 

 Dynamische Konsortien durch Vergrößerung des Fokus und Einbindung weiterer Akteure (auch international)  

 Entwicklung von Beratungsdienstleistungen und Kompetenzen für digitale Wissenschaft 

 

Dienste-Portfolio 

 Essentielle bedarfsorientierte Dienste (weiter-)entwickeln 

 Gemeinsame (generische) und zielgruppenspezifische Dienste 

 

Einstieg in die NFDI 

 Erhebung von digitalen Bedarf 

 Beschreibung von Regeln und Diensten 

 Bestandsaufnahme vorhandener Dienste und Rolle der Akteure 

 Bedarf für Archivierung 

 Auswahl und Erhalt von Diensten 

 

 

NFDI Konsortien 
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 Die Fachgemeinschaften definieren Ihre Bedarfe  

 

 Fachgemeinschaften und Infrastruktureinrichtungen erzeugen/verknüpfen Lösungen für 

FDM  

 

 

Häufige Anforderung aus den Fachgemeinschaften: Die Wissenschaft muss die Kontrolle über ihre 

Daten behalten  

 

 

 

Anforderung RfII:  

Ein stimmiges Nutzungs-/Datenzugangskonzept & ein plausibles Betriebsmodell, sowie durchdachte 

strukturelle Effekte für das wissenschaftliche Gesamtsystem 

Zusammenfassung NFDI 



Seite 12 

 

 

 

 

Konsortium Chemie 
(NFDI4Chem) 
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Fachgespräch NFDI4Chem, 23. April 2018 

23. April 2018 

Fachgespräch Nationale Forschungsdateninfrastruktur für die Chemie, Hannover 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

August 2018 

Thesenpapier NFDI4Chem: http://doi.org/10.5281/zenodo.1404201 

 

http://doi.org/10.5281/zenodo.1404201
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NFDI4Chem Workshop, 30. Oktober 2018 
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„Infrastruktur 

wissenschaftsgeleitet aufbauen“ 
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Forschungsdatenmanagement in der Chemie 

Idee → Experiment → Datenerhebung → Analyse → Interpretation → Ergebnispräsentation 

 

 

 Digital und Analog 

 Daten zerstreut 

 Heterogene Systeme und 

Datenformate 

 Aufbereitung mit Ziel einer 

Journal-Publikation 

 

 

 

 

 

 

Bildquellen: George Redgrave, 128-365 (Year 6) Chemistry, CC 2.0 

Open enventory, Chemikaliendatenbank und elektronisches Laborjournal als open source Software, F. Rudolphi, Präsentation 7.10.2010 

 

http://www.flickr.com/photos/funfilledgeorgie/7862248878/
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-sa/2.0/
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-sa/2.0/
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Wo bleiben Ihre Forschungsdaten? 

 

 

 

 Praktizieren Sie Forschungsdatenmanagement? 

 Wissen Sie, wo die Daten der letzten Jahre sind? 

 Können Sie auf Ihre Daten zugreifen? 

 Können Sie ihre Daten noch lesen? 

 Können Daten nachgenutzt werden? 
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FAIR Data Prinzipien 

• Daten für Nachnutzung 
freigeben 

• Daten mit 
Lizenzinformationen 
versehen 

• Offene Datenformate 
verwenden 

• Metadaten Standards 
verwenden 

• Welche Daten sollen 
wie geteilt werden 

• Konsens zwischen 
allen Beteiligten 
herstellen  

• Daten beschreiben 

• Persistent Identifier 
verwenden 

Findable Accessible 

Reusable Interoperable 

…. FAIR ist nicht zwingend Open oder Free Data 
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Wo es funktioniert hat – Cambridge Structural Database 
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“.. Note that CIFs, structure factor tables, and CheckCIF reports must be submitted to the 

Cambridge Crystallographic Data Centre (CCDC) prior to manuscript submission. The 

CCDC deposition number(s) should be entered into the ACS Paragon Plus Environment 

during submission, and any explanations for A and/or B level alerts should be described in 

a separate document and uploaded as Supporting Information for Review Only…” 

 

 

“Peer Review and Acceptance While the manuscript is undergoing peer review, the CIFs and structure 

factor tables will be held confidentially in the CCDC’s archive where they will be accessible only by 

ACS and reviewers during the peer review process. If the manuscript is accepted and published, ACS 

will notify the CCDC and the data will be released from embargo where it will then be freely accessible 

through the CCDC, via direct link(s) in the article when it is published online.” 

 

Aus den Autoren-Guidelines, ACS Publications, 1. November 2017 

Verankerung im Publikationsprozess 
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Erfolgsfaktor Nachnutzung von publizierten Daten 

Daten der CSD waren von Beginn an 

Gegenstand von wissenschaftlichen Arbeiten. 

 

Mehr als 3000 Publikationen nutzen Erkenntnisse 

aus den Daten der CSD. 

 

Wong, R., Allen, F. H. & Willett, P. (2010). J. Appl. Cryst. 43, 811-824. 
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Initiativen, Visionen 

Digitalisierung von Workflows mit ELNs 

Verbesserte Datenformate: NMReData Initiative 

Bildquellen: Nicole Jung, Chemotion: Infrastructure for search data management in academia, Fachgespräch NFDI4Chem, 23.04.2018 

NMReDATA Webseite: http://nmredata.org/, zuletzt besucht 28.10.2018 

 

http://nmredata.org/
http://nmredata.org/


Seite 23 

Vision NFDI4Chem 

Ziel: 

Es soll ein digitaler Wandel im Umgang mit Forschungsdaten in der Chemie 

angestoßen werden. Für die Weiterentwicklung des Forschungsdatenmanagements sollen 

notwendige Veränderungsprozesse forciert und Infrastrukturen geschaffen sowie vernetzt 

werden 
 

 

Anforderungen NFDI4Chem: 

 Diskussion & Gestaltung von Policies zum FDM 

 Hohe Datensicherheit, differenzierte Betrachtung von Rollen & Rechten 

 Niedrigschwellige Nutzung der Infrastruktur und von Tools & Plattformen 

 Gesicherte, langfristige Finanzierung des Forschungsdatenmanagements (FDM) 

 

 

Thesen NFDI4Chem ► 
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ELN - Infrastruktur 

Digitaler Wandel im Umgang mit Forschungsdaten 

Daten Repository 

Datenformate Annotation Semantik Kuratierung 

Experiment 

Messgeräte 

Devices 

D
a
te
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Software 
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Quelle: DIGChem Kickoff, 16. Februar 2018 

Reviewer 

Human Reader 

Machine Reader 

Visualisierung 

Publikation 
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ELN - Infrastruktur 

NFDI 

Daten 

Repositories 

Gemeinsame Standards, APIs, Formate, Tools, Vokabulare 

Experiment 

Messgeräte 

Devices 

Software 

D
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te

n
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Reviewer 

Human Reader 

Machine Reader 

Visualisierung 

Publikation 

Daten 

Repositories 

Daten 

Repositories 

Daten 

Repositories 

Daten 

Repositories 

Daten 

Repositories 
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NFDI4Chem Thesen / Themenschwerpunkte 

Digitaler Wandel Daten Repositorien 

Tools, Dienste, 

Vernetzung 

Einbindung Fach-

Community 

Zusammenarbeit 

internationale 

Initiativen IUPAC RDA 

GoFair DigChem 

Standards und Policies 

Training 

Awareness Incentives 

Bedarfe 

Mitgestaltung 

Publikationsstrategien 

Vernetzung u. 

Standards 

FAIR Prinzipien 

Digitalisierungsstrategien 

Vernetzung 

Easy-to-use 

Mehrwerte genieren 

Workflow-Konzepte 

ELNs 



Seite 27 

 

 

 

 

Internationale Initiativen 
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 CPCDS Committee on Publications and Chemoinformatics Data Standards, IUPAC 

 SCDS Subcommittee on Chemoinformatics Data Standards, IUPAC 

 Chemistry GO FAIR Implementation Network ChIN (IUPAC, CRDIG) 

 

 CRDIG Chemistry Research Data Interest Group, Research Data Alliance (RDA) 

 DIGChem: Projektgruppe von CRDIG 

Community based working groups to survey the existing landscap in chemoinformatics 

 

Internationale Institutionen, Aktivitäten 
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Chemistry Research Data Interest Group, DIGChem Project 

 

Arbeitsgruppen für Aktionsfelder 

 
 Publishing Guidelines 

 Survey 

 Workflow-Tools 

 JCAMP-DX 

 NMR/Spectra Repositories 

 Open-Structures 

 DataCite Recommendations 

 Education 

 Professional Training 

 Cheminformatics Color Book 

 Gold Book Website 

Internationale Initiativen 

Quelle: Folie, DIGChem Kickoff-Webinar, 16. Februar 2018 
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Strukturierung 

Konsortium Chemie 
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Topic 2 
Repositorien 

Topic 1 
Digitalisierung 

Topic 3 
Software, Tools 

Topic 4 
Einbindung Community 

Topic 5 
Internat. Netzwerk 

(1.2) Geräteanbindung 
(1.3) ELNs 
(1.4) Schnittstellen 
 

 
 

 

(2.2) Entwicklung Repos  
Hosting/Speicherung, LZA 
(2.3) Vernetzung von Repos, 
Datenaustausch zwischen Repos 
(2.4) Workflows für Publikation 

 
 

(3.1) Tools die auf Repos 
aufsetzen: Suche, 
Visualisierung, Analyse, 
Vorhersage.. 
(3.2) Tools für Einsatz 
Digitalisierung: Konverter, 
Uploader.. 
(3.3) Knowledge Graph 
 

(5.2) Policies 
(Datenpublikation 
internationale Journale) 
(5.3) An- und Einbindung 
internationaler Repositories an 
NFDI4Chem 

(4.1) Awareness 
(4.2) Incentives/Benefits 
(4.3) Training - Curriculare 
Einbindung, Aufbau FDM 
Kompetenzen) 
(4.4) Support - Infrastrukturen 
für den Aufbau und Betrieb 
FDMs 
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(A) Bibliotheken 

(B) Rechenzentren 
(C) Wissenschaftler 

(H) Gerätehersteller 
(I) Softwarehersteller 

(D) Entwickler 
 

(E) Fachgesellschaften 
(F) Journale 
(G) Fördergeldgeber 

(J) Kollegium (international) 
(K) Industrie 

Daten- Metadatenstandards, Formate 

Juristische Aspekte FDM 

NFDI4Chem – Themen- und Arbeitsgruppen-Struktur 
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 AG (Meta)Datenstandards und Formate  

 AG ELN (Elektronische Laborjournale) 

 AG API (Geräteanbindung und Schnittstellen) 

 AG Software und Tools 

 AG Juristische Betrachtung Forschungsdatenmanagement 

 AG Repositories 

 AG Community 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

NFDI4Chem – Arbeitsgruppen 
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 Bereich 1: Organische Chemie, Synthesechemie 

 Bereich 2: Anorganische Chemie, Katalyse 

 Bereich 3: Physikalische Chemie, Theoretische Chemie  

 Bereich 4: Polymerchemie, Oberflächenchemie 

 Bereich 5: Pharmazeutische Chemie 

 Bereich 6: Biochemie 

 Querschnittsbereiche: Analytische Chemie, Materialwissenschaften 

 

 

 

 

 

  

 

 

NFDI4Chem – Mögliche Abdeckung Fachbereiche 
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Technical and operational readiness level in den Fachbereichen 

 

Level 3 
 

Level 1 
 

Level 2 
 

Topic 1: analoges und digitales Datenmanagement 
Topic 2: Keine Repositorien vorhanden 
=> Aufbau Repositories mit Technologien / Erfahrungen aus Level 2 und 3 

Topic 3: wenige bis keine Tools 
=> Toolentwicklung mit Technologien / Erfahrungen aus Level 2 und 3, Nachnutzung 
Topic 4: FDM unbekannt, keine Datenmanager vorhanden, keine Schulungsangebote 

Topic 1: Digitales Datenmanagement, teilweise Vernetzung 

Topic 2: Institutionelle Repositories geringer Reichweite vorhanden 
=> Weiterentwicklung und Vernetzung mit Technologien aus Level 3 
Topic 3: Tools vorhanden 
=> Optimierung 
Topic 4: FDM FAIR bekannt, teilweise implementiert, Datenmanager teilweise vorhanden, 
Schulungskonzepte in Entwicklung 

Topic 1: Digitales Datenmanagement, hohe Vernetzung, FDM-Prozesse vorhanden 

Topic 2: Repositories hoher Reichweite und Vernetzung vorhanden 
=> Fachbereichsübergreifende und internationale Vernetzung 

Topic 3: Tools vorhanden, etabliert, breite Anwendung 
Topic 4: FDM, FAIR werden angewendet, Datenmanager, Stewards etabliert, Schulungen, 
Training vorhanden 

A
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Die Zukunft? 
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Blick nach vorne: smartLab / Labvolution 

Bildnachweis:  http://www.haz.de/Hannover/Aus-der-Stadt/Uebersicht/So-forscht-man-im-Muster-Labor-der-Leibniz-Universitaet 

 https://laborwelt.de/aktuelles/nachrichten/nachricht/labvolution-2019-im-fokus-steht-das-vernetzte-labor.html 

LABVOLUTION 2019, 21.-23. Mai 2019 Hannover 
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Dr. Janna Neumann, janna.neumann@tib.eu 

Dr. Oliver Koepler, oliver.koepler@tib.eu  

Vielen Dank 

https://www.nfdi4chem.de 

contact@nfdi4chem.de  

mailto:janna.neumann@tib.eu
mailto:oliver.koepler@tib.eu
https://www.nfdi4chem.de/
https://www.nfdi4chem.de/

