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Der Speicherbedarf über die verschiedenen wissenschaftlichen Fach-Communities hinweg
ist in den letzten Dekaden erheblich gestiegen. Neben der reinen Verarbeitung und Spei-
cherung kommen zunehmend Anforderungen an Such-, Auffind- und Verfügbarkeit der
Daten hinzu, die sich aus der „Guten wissenschaftlichen Praxis“ oder den FAIR-Prinzipien
ergeben [1, 9]. Da sich große Speichersysteme mit Laufzeiten von mindestens zehn Jahren
nicht mehr durch kleinere Arbeitsgruppen realisieren lassen, wurde für das Speichersystem
bwSFS (Storage-for-Science) ein föderativer Ansatz gewählt und über einen gemeinsamen
Antrag der Universitäten Freiburg und Tübingen umgesetzt. Die fachliche Zuordnung der
wissenschaftlichen Arbeitsgruppen orientiert sich an den bwHPC-Communities und folgt
den Konzepten aus bwDATA Phase III. Das Speichersystem bwSFS realisiert eine geored-
undant verteilte technische Plattform für Basis-Speicherdienste mit darauf aufsetzendem
Forschungsdatenmanagement und erlaubt das Teilen wissenschaftlicher Daten über de-
ren gesamten Datenlebenszyklus hinweg. Es ist damit sowohl ein zentraler Baustein für
das Data Intensive Computing der BinAC- und NEMO-HPC-Communities [3, 4] und
stellt gleichzeitig Kapazitäten und Dienste für Forschende ohne HPC-Bezug der betei-
ligten Universitäten, des Science Data Centers BioDATEN und des NFDI-Konsortiums
DataPLANT bereit.

1 bwSFS – Hardwaregrundlage und Basisdienste

Die Zielgruppen und die zu integrierenden Forschungsinfrastrukturen umfassen primär
die Arbeitsgruppen aus den Anträgen, sowie zusätzliche AGs aus den abgedeckten Fach-
bereichen und lokale AGs zur Grundversorgung mit Langzeitspeicherdiensten [5]. Dabei
strebt bwSFS eine effiziente und langfristig gesicherte Ablage von Forschungsdaten an, die
ergänzend und integrierend zu bereits bestehenden Repositorien der Fachwissenschaften
operiert. Mit bwSFS werden die infrastrukturellen Ressourcen einzelner Fachwissenschaf-
ten für das Forschungsdatenmanagement gebündelt, um eine bessere Unterstützung in
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der Umsetzung spezifischer FDM-Anforderungen zu erreichen. Die notwendige umfassende
Beratung der Forschenden sollte über parallel laufende Aktivitäten im FDM der jeweiligen
Einrichtung oder durch FDM-orientierte Projekte gewährleistet werden. Zur Umsetzung
der FAIR-Anforderungen und OpenAccess-Prinzipien wird initial auf Datenmanagement-
pläne gesetzt, die durch Vorgaben der jeweiligen Fach-Communities mit Richtlinien für
Metadatenmanagement, Archivierung und Lizenzmodelle unterstützt werden. Organisa-
torische Fragen auf Seiten der verschiedenen institutionellen Ebenen werden durch den
von den Science Data Centern und dem Arbeitskreis FDM erstellten „Leitfragen zum
verantwortungsvollen Umgang mit Forschungsdaten“ vorangetrieben. Im Folgenden wird
der aktuelle Stand der aus [6], [7] und [8] weiterentwickelten Überlegungen sowie die noch
anstehende Entwicklung eines verteilten FDM-Systems vorgestellt.

Die zentralen Speicherinstallationen befinden sich an den Standorten Tübingen und Frei-
burg, zusätzlich kommen Cache-Systeme an den Universitäten Konstanz und Stuttgart
zum Einsatz. bwSFS stellt insgesamt knapp 20 Petabyte nutzbare Speicherkapazität auf
Basis von NetApp-Komponenten der FAS- und StorageGrid Produktlinien bereit. Das
System arbeitet mit Speicherplatzoptimierung durch Kompression und Deduplizierung,
so dass insbesondere für noch in Verwendung befindliche, ungepackte Daten virtuell zu-
sätzliche Kapazität zur Verfügung steht. Die Basis-Speicherdienste sind als Netzwerk-
dateisysteme NFS und SMB sowie als Objektspeicher (S3) ausgeführt. Die Filesysteme
werden primär lokal an den Hauptstandorten oder via Caching-Komponente zusätzlich für
Arbeitsgruppen in Stuttgart und Konstanz transparent lokal verfügbar gemacht. Ein Teil
des Objektspeichers wird weltweit verfügbar sein, um insbesondere in verteilten Workflows
und Kooperationen eingesetzt werden zu können. Eine Anbindung an die bwHPC-Systeme
erfolgt mittels SFTP und S3. Zudem stehen verschiedene Überlegungen zum effizienten
Datenaustausch innerhalb der Baden-Württembergischen Datenföderation im Rahmen
von bwHPC-S5 an. Ein weiteres Ziel besteht im Angebot automatisierter Workflows für
die Speicherverwaltung und Anbindung an Dienste von Fachwissenschaftens. Das System
verfügt über eine solide Hardwarebasis mit moderner Überwachung und verschiedenen,
teilweise über die Standortgrenzen hinweg reichenden Redundanzen in Form einer kom-
pletten Spiegelung des Filesystem-Bereichs und Erasure Coding für den Objektspeicher.
Die Installation ist auf Erweiterbarkeit an beiden Standorten angelegt; zusätzliche Kom-
ponenten wurden bereits für die de.NBI-Cloud am Standort Freiburg und das QBIC in
Tübingen hinzugefügt.

2 Dienste für das Forschungsdatenmanagement

bwSFS wird eine Reihe von FDM-Diensten für einzelne Fachwissenschaften der Antrag-
steller, der beteiligten Projekte sowie Universitäten offerieren, die im Backend auf die
Basisdienste aufsetzen. Zur Unterstützung von Datenpublikationen wird innerhalb von
bwSFS InvenioRDM verwendet, welches ein komfortables Userinterface und die OAI-
PMH-Schnittstelle bereits beinhaltet. In diese Entscheidung wurden frühzeitig alle am
FDM-Prozess beteiligten zentralen Einrichtungen und Projekte einbezogen. In Tübingen
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sind das die Universitätsbibliothek, die Core-Facility eScience-Center und das SDC Bio-
DATEN. In Freiburg erfolgt die Koordination mit zentralen Einrichtungen und die Com-
munities durch die Research Data Management Group. Für die DOI-Vergabe in Invenio
wird auf etablierte Dienste der beteiligten Universitätsbibliotheken zurückgegriffen. Als
Speicher-Backend wird von InvenioRDM das S3-Protokoll nativ unterstützt und erlaubt
so die Anbindung an die Object-Storage-Infrastruktur von bwSFS. In der Implementie-
rung macht sich Invenio die vollen Vorteile von S3 zu nutze und dient dabei als Broker.
Das System händigt bei Datenübertragungen pre-signed URLs aus, um eine direkte Ver-
bindung zwischen Clients und Objektspeicher zu erlauben. Auf diese Weise wird die hohe
Verfügbarkeit und Performanz der zugrundeliegende bwSFS-Infrastruktur direkt genutzt.
Die umfangreiche REST-API von InvenioRDM bietet weiterhin viele Möglichkeiten zur
Integration in Drittsysteme. Einige Workflows konnten bereits evaluiert werden, etwa
das automatische Erstellen von Publikationsentwürfen aus unterschiedlichen Systemen
heraus. Dazu zählen Code-Versionierungsplattformen wie GitLab oder GitHub bei neuen
Code-Releases, andere Compute-Umgebungen wie HPC oder Galaxy nach Beendigung von
Jobs oder auch in SDC-Gateways über Veröffentlichungstemplates. Nutzer könnten diese
Entwürfe dann auf der InvenioRDM-Webseite fertigstellen und, falls erwünscht, veröf-
fentlichen. InvenioRDM etabliert keinen Ersatz bestehender Daten-Repositorien, sondern
komplementiert fehlende Angebote und bietet Ergänzungen zu existierenden Systemen,
um beispielsweise eine gesicherte, lokale Zweitkopie eines Datensatzes zu hinterlegen.

InvenioRDM
Data Publication Repository

Create DOI:
POST https://api.datacite.org/dois

Harvest records metadata (OAI-PMH):
GET /oai2d

Get user/community space usage:
GET /api/records/<record_id>/files/

bwSFS
Accounting/
Monitoring

University LibrariesDataCite
DOI Registritation

Search records:

GET /api/records

Create publication draft:

POST  /api/deposit/depositions

Create communities:
POST /api/communities/new

bwSFS
Project Management

Automatic deposits via Webhooks:

POST  /api/deposit/depositions

GitHub
GitLab

Discovery / Search

Research Subject
Community
Publication Type
...

Publication Template

Name
Organisation/Project
Research Subject
Funding
...

List current drafts:

GET  /api/deposit/depositions

Deposit Overview

List open deposits
Edit deposits
Discard deposits

SDC-Gateways oAuth-Login:
GET /authorize

bwSFS
User Management

Automatic deposits via scheduler hooks:
POST  /api/deposit/depositions

bwHPC
Galaxy

Abbildung 1: InvenioRDM als zentraler Bausteinfür das Publizieren und Teilen von Forschungs-
daten.
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In Freiburg wird eine GitLab-Instanz für Versionierung, Kollaboration und zum Teilen von
Daten und Code laufender Projekte zum Einsatz kommen, ein Konzept welches bereits
seit längerem durch die Research Data Alliance für viele Fachwissenschaften vorgeschlagen
wird. Um dabei effizient mit großen Datenmengen umzugehen und diese möglichst direkt
im Objektspeicher von bwSFS ablegen zu können, werden aktuell im Rahmen von Bio-
DATEN und DataPLANT verschiedene Ansätze untersucht. Das Bilddatenmanagement-
System OMERO bietet nutzerfreundliche Schnittstellen für den Zugriff, die Darstellung
und die Arbeit mit Bilddaten aus der Mikroskopie. Je nach Bedarf können OMERO
Instanzen als Gruppen-eigenes Repositorium z.B. auch für sensible Daten, als Kollabora-
tionsplattform oder zur Bereitstellung öffentlicher Daten für Websites und Publikationen
eingesetzt werden. OMERO legt einen starken Fokus auf den Erhalt und die Erweiterung
der Metadaten. Mit OMERO erhalten Forschende der beteiligten Universitäten die Mög-
lichkeit die stetig wachsende Menge an Mikroskopie-Bilddaten aufsetzend auf der bwSFS-
Infrastruktur zu verwalten. Dazu wäre eine technische Basisinfrastruktur aus sicherer Spei-
cherung im Filesystem und gehosteter OMERO-Instanz denkbar, die über automatisierte
Deployments beispielsweise mit Kubernetes erzeugt werden kann. Das erlaubt mehrere
parallel laufende Instanzen mit unterschiedlicher Konfiguration, die durch die jeweilige
Arbeitsgruppe an ihre Bedürfnisse angepasst und durch diese selbst verwaltet wird. Die-
ses entlastet die Forschenden ebenso wie im Fall InvenioRDM und GitLab vom Betrieb
eigener Basisinfrastrukturen und erlaubt ihnen den Fokus auf ihre fachlichen Belange zu
richten.

Da nicht für alle Bedarfe der Antragstellenden auf bereits existierende Software zurück-
greifen kann, sollen zudem eigene Dienste1 der Fachwissenschaften gehostet werden kön-
nen. Weiterhin ist eine sichere Langzeitspeicherung, abseits etablierter Repositorien, für
eine DFG-konforme Ablage nicht veröffentlichter Daten mit S3-Backend vorgesehen. Die
technische Grundlage der FDM-Dienste basiert auf einer ”Hyper Converged Infrastruc-
ture”(HCI), die mit Kubernetes und Rancher orchestriert wird und die verschiedenen
Micro-Services des Gesamtsystems betreibt. Für die Bereitstellung umfangreicherer Diens-
te wird je nach fachwissenschaftlicher Zuordnung auf Ressourcen der bwCloud oder der
de.NBI-Cloud zurückgegriffen.

3 Nutzer- und Projektmanagement

Schon in der Implementierungsphase der Software und Dienste, die die Fachwissenschaf-
ten einbezieht, zeichnet sich ab, dass die klassischen Methoden des Identitätsmanagements
nicht genügen. Im Vergleich zu HPC-Diensten erfordern Speicherdienste wegen ihrer viel-
gestaltigen Nutzerschaft und langen Haltefristen von Forschungsdaten eine wesentlich
tiefere Integration bestehender Infrastrukturen und ein flexibleres Nutzermanagement.
Um die vorgesehene Nutzerbasis des Systems von verschiedenen Standorten und aus den
unterstützten Fachwissenschaften verwalten zu können und zukünftig eine nahtlose Inte-

1Zum Beispiel die Oberflächendatenbank, https://contact.engineering/, gefördert im Rahmen des ERC
StG-757343, https://cordis.europa.eu/project/id/757343 undlivMatS
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gration in die Datenföderation zu erreichen, ist ein föderiertes Management der Projekt-,
User- und Gruppendaten notwendig. Hierbei wird einerseits auf etablierte Strukturen aus
dem HPC-Umfeld wie bwIDM aufgesetzt, in denen ein Teil der Nutzerbasis bereits be-
heimatet ist. Andererseits sind weitere Quellen für Benutzer-Identitäten beziehungsweise
-informationen, wie Elixir-AAI oder zusätzliche Dienste wie ORCID vorgesehen. Hierzu
erfolgt eine enge Kooperation mit dem geplanten bwIDM2-Projekt, welches die Weiter-
entwicklung der badenwürttembergischen Identitäts Föderation um Aspekte des FDM,
wie beispielsweise Fragen zur langfristigen Nutzeridentifizierung, berücksichtigt.

Unter Einbeziehung der Anforderungen der Speichersysteme und FDM-High-Level-Dienste
soll ein einrichtungsübergreifender persistenter Identifikator zum bwIDM Datensatz hin-
zugefügt werden. Hier folgt bwSFS der Empfehlung des AK FDM in Baden-Württemberg
und setzt auf die langzeitstabile ORCID ID [9], welche eine Infrastruktur für die Wieder-
erkennung derselben Person unabhängig von ihrer aktuellen Heimateinrichtung erlaubt.

(a) UI 1

(b) UI 2

Abbildung 2: Web-GUI der eigens entwickeltes Nutzerinterface zur Projektverwaltung.

Zur Anlage, Verwaltung und Konfiguration von Speicherprojekten wird parallel zur In-
betriebnahme der Hardware eine Projekt-Management-Software für bwSFS entwickelt.
Nach der Beantragung und Bewilligung eines Speicherprojekts kann hier ein berechtig-
ter Administrator das Projekt anlegen, projektverantwortliche Personen und technische
Projektadminstratoren festlegen und die dazugehörigen Speicherressourcen erstellen. Die
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Software umfasst drei wesentliche Komponenten, die in einem Kubernetes-Cluster bereit-
gestellt werden. Als Schnittstelle zum NetApp-ONTAP-System werden Ansible-Playbooks
zur Provisionierung der Speicherressourcen, derzeit NFS-/CIFS-Shares, später ebenfalls
S3-Tenants/Buckets, geschrieben und durch die Integration in einer AWX-Instanz über
REST-API angesteuert. Die Projekt- und Nutzerverwaltung werden als eigenständige
Micro-Services mit dem Spring-Framework für die Java-Plattform realisiert; die anfallen-
den Daten werden in einer PostgreSQL Datenbank abgelegt. Das in Angular2 entwickelte
Web-Frontend dient schließlich als graphische Schnittstelle zu den Micro-Services und ist
momentan nur für berechtigte Administratoren des Systems zugänglich. Um die Basis-
Funktionalität des Web-Frontends erweitern zu können, wird ein Plugin-Mechanismus
entwickelt. Durch die Entwicklung eigener Plugins können weitere Speicherressourcen,
wie beispielsweise der Zugriff auf FDM-Dienste, in der Web-Oberfläche angeboten werden
und dabei auf die Schnittstellen der Projekt- und Nutzerverwaltung zurückgreifen. Dar-
über hinaus werden Monitoring und Accounting Informationen über eine im Kubernetes-
Cluster betriebenen Grafana-Instanz bereit gestellt, um unter anderem eine graphische
Übersicht über die Belegung aller Speicherressourcen innerhalb eines Speicherprojektes
zu erhalten.

4 Fazit und Ausblick

Die Entwicklung der Konzepte für bwSFS, die Definition des Funktionsumfangs und die
Ausschreibung des Systems werden nun mit der Inbetriebnahme der ersten Dienste auf ei-
nen produktiven Stand gebracht. Die Etablierung dieses Gesamtsystems über zwei Haupt-
standorte und zwei Cache-Standorte und für verschiedene Fachwissenschaften stellt eine
große Herausforderung dar. Dies gilt insbesondere weil es keine vorgefertigten kommer-
ziellen Lösungen gibt, sondern eine Kombination aus einzelnen Komponenten auf Hard-
und Softwareebene geschaffen werden musste. Alle im Rahmen von bwSFS entwickel-
ten Softwarekomponenten werden unter eine Open Source Lizenz gestellt, um sowohl die
Nachnutzung, als auch Erweiterung und Anpassung offen und transparent zu gestalten.
Während die Basisdienste bereits verfügbar sind und von ersten Antragstellern genutzt
werden, sind viele High-Level-Dienste noch in Entwicklung oder Erprobung. Auch die brei-
te Unterstützung des Forschungsdatenmanagement stellt ein erhebliches Unterfangen dar.
Die Kooperation aller beteiligter Einrichtungen und Forschenden und der übergreifende
Austausch von Daten und Erfahrungen müssen angestrebt werden, da der Umfang der zu
berücksichtigenden Aspekte von den einzelnen Einrichtung dauerhaft nicht zu stemmen
ist. Im Erfolgsfall wird eine solche Infrastruktur die Basis, oder zumindest eine Blaupause,
für größere und umfassendere Aktivitäten, wie die NFDI bilden können. Jedoch erschöpfen
sich die Kosten des FDMs nicht in der Hardware [10]. Deshalb ist ein Begleitprogramm
auf organisatorischer und technischer Ebene wie beispielsweise durch BioDATEN und
DataPLANT notwendig, um die personellen Ressourcen für die notwendige dauerhafte
Betreuung der Forschenden vorzuhalten.
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