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Der offene Austausch von Forschungsdaten ist essentiell fiir die Kollaboration von For-
scherinnen und Forschern und steigert den Erkenntnisgewinn. Im Unterschied zu Platt-
formen fiir Datenpublikation oder kollaboratives Arbeiten ermoglichen Science Gateways
eine umfangreiche Integration von Storage- und Compute-Infrastrukturen sowie die An-
bindung von Repositorien fiir fachspezifische Communities. Dariiber hinaus bieten Sci-
ence Gateways Module zur Interaktion mit anderen Forscherinnen und Forschern und zur
Dokumentation von Prozessen, Know-how und Metadaten. Der Zugang zu Analysewerk-
zeugen, Storage und Modulen zur Erleichterung von Projekt- und Wissensmanagement
erfolgt webbasiert. Durch die breite Integration von Infrastrukturen und Modulen unter
anderem zur Analyse, Speicherung und Verdffentlichung von Forschungsdaten decken sie
den gesamten Lebenszyklus von Forschungsdaten ab. Zusétzlich kénnen Science Gate-
ways dazu dienen, die offentliche Sichtbarkeit von wissenschaftlichen Communities und
Forschungsgebieten zu verbessern. Das Science Data Center BioDATEN baut ein solches
Science

1 Einleitung

Science Gateways dienen einer wissenschaftlichen Community als zentraler und webbasier-
ter Einstiegspunkt zu Ressourcen wie Schulungsmaterialien, Werkzeugen fiir die Daten-
analyse, Datensdtzen und erlauben den einfachen Zugang zu verteilten I'T-Infrastrukturen
fiir Storage und Computation [1]. Das Science Data Center Bioinformatics DATa ENvi-
ronment (SDC BioDATEN) baut ein solches Science Gateway auf Basis von HUBzero
auf [2]. Der Anspruch eines Science Gateways ist es, Forscherinnen und Forscher iiber
den gesamten Lebenszyklus von Forschungsdaten hinweg zu unterstiitzen. Dariiber hin-
aus bieten Science Gateways Werkzeuge fiir die Aulendarstellung einer wissenschaftlichen
Community wie Newsletter, Blogartikel und Ankiindigungen. Ein gutes Beispiel fiir die

Das hier beschriebene Poster ist in der Open Access-Plattform der Universitdt Heidelberg heiDOK
unter der DOI: https://doi.org/10.11588/heidok.00029705 veroffentlicht.

Publiziert in: Vincent Heuveline, Nina Bisheh (Hg.): E-Science-Tage 2021. 351
Share Your Research Data. Heidelberg: heiBOOKS, 2022.
DOI: https://doi.org/10.11588/heibooks.979.c13749 (CC BY-SA 4.0)


https://doi.org/10.11588/heidok.00029705

Umsetzung eines Science Gateways liefert das nanoHUB [3]. Der positive Einfluss von Sci-
ence Gateways auf die Nutzung verteilter I'T-Infrastrukturen konnte bereits nachgewiesen
werden. So iibertraf die Nutzung verteilter I'T-Infrastrukturen iiber Science Gateways im
Jahr 2014 die deren Nutzung via Kommandozeile [4]. Die internationalen Bemithungen
um die Verbreitung von Science Gateways werden von dem Science Gateway Community
Institute (SGCI) und dem International Workshop on Science Gateways (IWSG) voran-
getrieben [5, 6, 7]. Der Katalog des SGCI listete im April 2021 iiber 620 Science Gateways
aus unterschiedlichen Forschungsfeldern auf [8]. Neben den dort gelisteten Gateways exis-
tieren weitere Projekte und Initiativen die sich als Science Gateway beschreiben lassen,
wie beispielsweise das CAMPOS Data Cockpit [9], MoSGrid [10] und NFDI4Chem [11].
Im Folgenden werden der gegenwértige Stand und die weiteren Zielsetzungen fiir den
Aufbau eines Science Gateways fiir BioDATEN dargestellt.

2 Ein Science Gateway fiir BioDATEN

BioDATEN setzt fiir den Aufbau eines Science Gateways fiir die Bioinformatik-Community
in Baden-Wiirttemberg auf HUBzero. HUBzero ist ein Open-Source-Framework und er-
laubt durch das integrierte Joomla Content-Management-System (CMS) den Aufbau einer
Website fiir die Aulendarstellung des Projekts. Der Vorteil von HUBzero, im Vergleich
zur Nutzung eines einfachen CMS, liegt in seinem weitreichenden Funktionsumfang fiir
die wissenschaftliche Community. Durch die Integration von Komponenten, Modulen und
Plugins konnen Funktionen erstellt und eingebunden werden, welche die Nutzerinnen und
Nutzer bedarfsgerecht in ihrer Arbeit unterstiitzen. Dartiber hinaus umfasst HUBzero ein
vorkonfiguriertes Rechte- und Rollenmanagement, mit dem Berechtigungen fiir die Admi-
nistration des Gateways und der Veroffentlichung von Inhalten gesteuert werden konnen.
Ein weiteres, vorkonfiguriertes Modul erlaubt die Erstellung von News-Artikeln und steu-
ert bei Bedarf Zeitpunkt und Dauer der Veroffentlichung. Durch die Kombination von
MaBnahmen zur Auflendarstellung mit der Integrierbarkeit weiterer Funktionen in einem
Science Gateway wird die Community sowohl hinsichtlich ihrer Sichtbarkeit als auch ih-
rer wissenschaftlichen Arbeit unterstiitzt. Bei letzterem liegt der Fokus auf friithzeitige
Beriicksichtigung und Umsetzung des Lebenszyklus von Forschungsdaten.

2.1 Gegenwartiger Stand

Die offentliche Webseite des Projekts BioDATEN (https://portal.biodaten. info)
basiert bereits auf HUBzero. Daneben steht den registrierten Nutzerinnen und Nutzern
ein Mitgliederbereich zur Verfiigung. Zum Login wird die etablierte ELIXIR Authenticati-
on and Authorization Infrastructure (AAI) in Kombination mit Keycloak genutzt [12, 13].
Die Anbindung an die ELIXIR AAI hat fiir die Nutzerinnen und Nutzer den Vorteil, dass
diese sich mit den bereits vorhandenen Zugangsdaten der Heimatorganisation am Gate-
way anmelden konnen. Der Einsatz von Keycloak erlaubt die Anbindung weiterer Diens-
te mit gleicher Nutzerbasis. Durch die ELIXIR AAI wird der Login als Single Sign-on
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zur Nutzung aller Dienste des Gateways umgesetzt (Abbildung 1). Nach der Anmeldung
erméglicht ein zentrales und konfigurierbares Dashboard eine Ubersicht iiber Gruppen,
Projekte und offene Tickets. Zusétzlich kénnen Nutzerinnen und Nutzer iiber ihre For-
schungsarbeit in Blogs berichten, an Kursen teilnehmen und sich in Gruppen austauschen.
Besondere Bedeutung kommt der Verwaltung von Projekten zu: Nutzerinnen und Nut-
zer konnen eigene Projekte anlegen, Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter einladen, Dateien
austauschen, To-do-Listen pflegen und Aufgaben zuweisen. Dem jeweiligen Projekt steht
eine Speicherplatz-Quota zur Verfiigung, die durch die Betreiber angepasst werden kann.
Das Gateway ermoglicht auf diese Weise eine zentrale Datenablage und den einfachen
Datenaustausch unabhéngig von kommerziellen Diensten, E-Mails oder USB-Sticks. In
Kombination mit dem Gruppenmodul steht Projekten ein Wiki-System zur Verfiigung,
um das Wissen im Projekt fir alle verfiighar und auf aktuellem Stand zu halten.

elixir

AAI

4 O evcLoak )

\ <-> hszerO <-> [Weitere Services ]

< Authentifizierung an Elixir AAl und Abfrage benétigter Nutzerdaten

/

<> Authentifizierung/Authorisierung tiber Keycloak
<-->Mdgliche Interaktionen nach erfolgreicher Authentifizierung/Authorisierung

Abbildung 1: Anbindung verschiedener Services via Keycloak und ELIXIR AAL

2.2 Zukunftige Entwicklung

Die Zielsetzung von BioDATEN liegt in der Unterstiitzung der Wissenschaftlerinnen und
Wissenschaftlern iiber den gesamten Lebenszyklus der erhobenen Forschungsdaten, von
der Datengenerierung iiber die Annotation mit Metadaten bis zur Datenpublikation. Das
zentrale Science Gateway auf Basis von HUBzero dient als erste Anlaufstelle fiir die Com-
munity und biindelt bereits etablierte und neu zu implementierende Ressourcen und In-
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frastrukturen. Die Integration etablierter Systeme und bestehender Infrastrukturen tragt
zur Nachhaltigkeit des Science Data Centers BioDATEN bei.

Anbindung an die bwHPC-Infrastruktur BioDATEN entwickelt einen Workflow, um di-
rekt bei Lifecycle-Beginn Daten und Metadaten aus der bwHPC-Infrastruktur zu iiberneh-
men [14]. Hierbei dienen Job-Feedback-Skripte des Bioinformatics and Astrophysics Clus-
ter (BinAC) als Ausgangspunkt fiir die automatische Generierung eines Rumpf-Metadaten-
satzes, der priméar prozessuale Metadaten iiber die erzeugten Dateien und die verwendeten
Ressourcen enthélt. Dieser Metadatensatz wird anschliefend von den Forscherinnen und
Forschern iiber das Gateway mit Angaben zur Person und wissenschaftlichen Angaben
erweitert. Soweit moglich wird dabei automatisch auf bereits vorhandene Metadaten zu-
riickgegriffen, um den Aufwand fir die Nutzerinnen und Nutzer so gering wie moglich zu
halten. Die notwendigen Angaben richten sich nach DataCite-Schema und wissenschaft-
lich einschlagigen Schemata, wie beispielsweise dem Minimum Information about any (x)
Sequence Schema [15, 16]. Durch die Integration des BinAC und vorhandener Metada-
tenschemata wird ein Forschungsdatensatz frith auf eine mogliche Publikation mit allen
benotigten Metadaten vorbereitet.

Datenpublikation Zur Publikation von Forschungsdaten setzt das SDC BioDATEN auf
InvenioRDM [17]. Die Publikation soll direkt aus dem Gateway ermoglicht werden, indem
die Daten und Metadaten tiber eine Schnittstelle an InvenioRDM tibertragen und dort ver-
offentlicht werden. Durch den Riickgriff auf das DataCite-Schema liegen alle notwendigen
Angaben fiir die Veroffentlichung und Registrierung eines DOIs vor, so dass Nutzerinnen
und Nutzer von der frithen Integration standardisierter Schemata in den Forschungsalltag
profitieren kénnen.

Suche Nutzerinnen und Nutzer konnen die Inhalte des Gateways mithilfe einer entspre-
chenden Funktion durchsuchen. Zur Realisierung der Suche wird Apache Solr in Kombi-
nation mit VuFind eingesetzt [18, 19]. Die Umsetzung der facettierten Suche basiert auf
einem eigens erstellten Metadatenschema.

Storage Die Langzeit-Speicherung grofler Datenmengen ist eine Herausforderung in da-
tenintensiven Forschungsfeldernwie der Bioinformatik oder Astrophysik. Beim Umgang
mit solchen (grofitenteils heterogenen) Daten spielt die Wahl eines geeigneten Speichermo-
dells, das den verschiedenen Anforderungen wéahrend der Laufzeit eines Projekts geniigt,
eine wichtige Rolle. In letzter Zeit gewinnt S3-Objektspeicher immer mehr an Bedeutung.
Dabei werden Dateien als Objekte abgebildet, die in so genannten Buckets hinterlegt und
ahnlich einer Ordnerstruktur mithilfe von Prafixen gruppiert werden konnen. Im Gegen-
satz zu traditionellen Dateisystemen miissen sich der Nutzerinn und Nutzer dabei keine
Informationen merken, die seine Daten nicht direkt betreffen, wie Laufwerksbuchstabe und
den vorausgehenden Pfad, was den Zugriff erleichtert. S3-Objektspeicher erlaubt zudem
die Zugriffsbeschrinkung auf hinterlegte Objekte und Freigabe dieser unter einer URL.
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So konnen bestimmte Forschungsdaten vor der Publikation auf eine einfache Weise ei-
nem wachsenden Kreis an Interessenten freigegeben werden. Das baden-wiirttembergische
Landesprojekt Storage for Science (bwSFS) stellt S3-Objektspeicher ebenso bereit wie die
Cloud des Deutschen Netzwerks fiir Bioinformatik-Infrastruktur (de.NBI) [20, 21]. Den
Nutzerinnen und Nutzern wird mittels Gateway Objektspeicher iiber die de.NBI Cloud
angeboten, dessen Nutzung durch die Hinterlegung von S3-Credentials im Gateway er-
folgt. Durch diese Integration wird ein wichtiger Beitrag zur Nachhaltigkeit des SDC
BioDATEN geleistet und der Nutzen fiir die Forscherinnen und Forscher erhoht.

Integration von Tools  Die enge Anbindung an die bwHPC/BinAC-Infrastruktur, de.NBI-
Cloud und die Integration von Galaxy Workflows [22] erméglicht die Verwendung und In-
tegration vorhandener Workflows und Tools zur Datenanalyse. Die web- und Ul-basierte

Bereitstellung dieser Tools und Workflows entlang des Lebenszyklus von Forschungsdaten
iiber das Gateway ist ein weiteres Ziel des SDC BioDATEN.

3 Zusammenfassung

Science Gateways ermoglichen den Aufbau eines zentralen Einstiegspunkts fiir die wissen-
schaftliche Community zu Diensten, Daten und Materialien. Dariiber hinaus erlauben sie
den Aufbau einer Website fiir die Verbreitung von News, Blogs und Offentlichkeitsarbeit.
Ein Beispiel fiir die Integration von Diensten und verbesserte Sichtbarkeit einer Communi-
ty ist das nanoHUB [3]. Im Rahmen des Science Data Centers BioDATEN wird ein solches
Science Gateway auf Basis von HUBzero aufgebaut, das Wissenschaftlerinnen und Wissen-
schaftler iiber den gesamten Lebenszyklus von Forschungsdaten hinweg unterstiitzen soll.
Die Integration in den wissenschaftlichen Alltag erfolgt durch den Riickgriff auf etablierte
und verbreitete Infrastrukturen wie die ELIXIR AAI fiir Login und Accountgenerierung
sowie auf de.NBI Cloud und bwHPC/BinAC fir die Bereitstellung von Storage und Com-
putation. Die Anbindung an den BinAC ermdoglicht die automatische Generierung eines
Rumpf-Metadatensatzes, welcher im Laufe des weiteren Lebenszykluses vervollstandigt
wird. Durch die frithzeitige Erhebung notwendiger Metadaten wird die Veroffentlichung
in den spéateren Phasen des Lebenszyklus vorbereitet. Die geplante Integration von Ana-
lysewerkzeugen und Workflows wird einen weiteren Beitrag zur Integration des Science
Gateways in den wissenschaftlichen Alltag leisten und die Unterstiitzung und Umsetzung
des Lebenszyklus von Forschungsdaten weiter ausbauen.

Forderung

Das Science Data Center BioDATEN wird vom Ministerium fiir Wissenschaft, Forschung
und Kunst Baden -Wiirttemberg aus Mitteln der Landesdigitalisierungsstrategie digi-
tal@bw gefordert.
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