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0 Allgemeines Vorwort zu WissGrid -LZA-Spezifikationen

Diese Spezifikabn (zu einem Web/Grid Service, Repositorien, etc.) ist Teil der

Gesamtstrategie fYr Langzeitarchivierung (LZA) inGRd, entwickelt durch das Projekt

WissGrid. Diese Spezifikation ist eirmponente der WissGHHZA -Architektur und Teil

eines wachsendd?ools an Angeboten zur LZA in WissGrid/Exid.

Jenseits der Einbettung e LZA-AktivitSten des WissGridAP3s ist diese Spezifikation

darYber hinaus auch geprSgt von den Konzegenanderen WissGrid\Ps von den

Entwicklungen von BGrid Partnern sowigon verwandten Projekten. RIAbhSngigkeiten
und Grundannahmen dieser 3ifigation sind in der WissGrid.ZA-Architektur ausfYhrlich

beschrieben; einige Punkte daraus sind im Folgendeorgehoben:

Nachrutzung von existierenden ToolBie Fachdisziplin'LZA" (z.B. Digital Curation
Conference, iPRES) isine sehaktive und verzweigt Fachdisziplin, Shnlicivie die
Fachdisziplin "Grid" (z.B. Open Grid Forum). LZA im Grid ist nicht nur ein Versuch,
die Erfahrungen zweier gro8er FachdisziplinenveknYen. Vielmehr ist fYr die
Nachhaltigkeit der LZADienste und Repositorien in WissGrid ein langfristiger
Austausch zwischen diesen Fachdisziplinen essenziell.

Content Preservation iser primSre Schwerpunkt (vgl. WissGtidA-Architektur):

Die darunter kgende BHPreservation wird idealerweise durch die (Gtifra-
struktur angeboten; darYber liegende Funktionen der Data Curation (z.B. inhaltliche
Selektion der Daten, Beschreibung und wissenschaftliche VerknYpfung) k3nnen durch
LZA-Dienste und Reposit@n unterstYtzt werden, sind aber primSr Aufgaben des

jeweiligen Community Grids.

Modulare Anpassbarkeitn den jeweiligenorganisatdschen und technischen
Kontext: Auch wenn die WissGHHZA -Architektur primSr auf Content Preservation
ausgericket ist, so werden die in AP3 erzeugten Dienste und Reposutarianten
anpassbar an Communispezifische Anwendungen und Commurspezifische
LZA-Strategien sein. In welcher Form die Fachberater und Blaupausen von WissGrid
AP2 in Zukunft die Communities in deEntwicklung von LZAStrategien und

Repositorien unterstYtzen k3nnen, wird im weiteren Projektverlauf ausgearbeitet.

M3glichkeit unterschiedlicher organisaiehe Modelle fYr den Betriedm Fall von

Repositorien kSnnte man, beispielsweise, auf der eiBeite Softwarepakete

Seiteb von 49



WissGrid Spezifikation:Langzetarchivierungsdienste

unterscheiden, die von den Communities im Stile einer "Referenzarchitektur”
individuell installiert und angepasst werden kSnnen; auf der anderen Seite sind aber
auch zentral gehostete generische Archive denkbar, die zwar Daten vestrgudig
aufnehmen ksnnen, aber ggf. nicht fYr die spezifischen Nutzungsszenagen ein

Community optimiert sind.

In diesem Spezifikationsdokument werdeur die technischen Voraussetzungen fYr
unterschiedliche Modelle beschrieben. Die entsprechendesh&iesmodelle und

Einbettung in BGrid werden im weiteren Verlauf von WissGrid AP1 ausgearbeitet.

StSndige  Weiterentwicklung der hieredzhriebenen technischen BasiBine
kontinuierliche Weiterentwicklung ist gerade im Bereich der LZA notwendig (die dem
schnellen technischen Fortschritt innerhalb nur weniger Jahre voll ausgesetzt ist), aber
auch um mit den sich stSndig weiter entwickelnden Anwendungen und
wissenschatftlichen Methoden der Nutzer mithalten zu kSnnen (wo Erfahrungen und
Kritik an laufenden Im@mentierungen die Nutzererwartungen stSndig antreiben). In
diesem Sinnest diese Spezifikation nur ein Schnappschuss in der fortlaufenden

Evolution von LZADiensten bzw. Repositorien.
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1 EinfYhrung

Unter Langzeitarchivierung (LZA) wird in WissGrid eine \siahl von AktivitSten zur
Sicherung der Nachnutzbarkeit verstanden, wie sie im Anhang 3 des Architekturdokuments
erlSutert wurden. WissGrittonzentriert sich auf den Teilaspekt der UnterstYtzung der
technischen Nachnutzbarkeit, der sogenannten Content nRittze. Um eine
Langzeitarchivierung von Forschungsdaten im Sinne einer Content Preservation im Grid
sicherzustellen, ist nicht nur eine langfristig sichere Speicherung notwendig, sondern es
gehsSren auch eine Reihe von weiteren VerarbeitungsschrittenDi@zAufgaben im Kontext

der Speicherung fallen im weitesten Sinne in den Aufgabenbereich von Repositorien, wie es
in der WissGridSpezifikation D3.5.1 beschrieben wird. Von den weiteren
Verarbeitungsschritten, die zusStzlich zur Speicherung und zumefbuan Daten und
Metadaten notwendig sind, wurden in der Wiss@rdhitektur D3.1 einige identifiziert, die

fYr eine Vielzahl von Gricommunities sinnvoll sind. Dieses Dokument spezifiziert Dienste,

die diese Aufgaben in der-Brid-Infrastruktur erfYllerkSnnen.

Im Einzelnen sind die Dienste, die sich aus der Analyse in der Wis8@itatektur D3.1

ergaben:

* Repository: Softwaresystem, das Daten mit Metadaten im Grid verwaltet, rddr. u
anderem Speichern, Abrufen und die VerSnderung durch Dienste. Esgécht
Yblicherweise die Operation auf konzeptuellen/intellektuellen Objekten anstatt nur auf der
logisch/technischen Dateiebene. Das Repository wird in der parafiglickelten
Spezifikation D3.5.1 "GrieRepository" behandelt.

* Formatkonvertierung: Endt die Konvertierung von Dateien in ein anderes Format (neue
technische Form fYr dasselbe intellektuelle Objekt). Datenformate mYssen z.B. immer
dann konvertiert werden, wenn Werkzeuge zum Lesen der Formate nicht mehr zur
VerfYgung stehen oder nur mit @maSltnismS8ig gro8em Aufwand portiert werden
kSnnen (zB. Text und Bildformate). Eine Alternative kann die Konvertierung der
Werkzeuge zum Lesen der Formate und Beibehaltung der Originaldatenformate sein,
wenn z.B. die Quellen der Werkzeuge zugreifbadt dre Datenmengen sehr gro§ sind.
Typisch sind hier BinSrformat zum Speichern gro§er Zahlenmengen aus (beispielsweise)

numerischer Modellierung und geologischer Fernerkundung.
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Formatcharakterisierung: Ermsglicht das Auslesen von technischen Metadaten aus
Dateien.

Formatvalidierung: PrYft die QualitSt (primSr technisch) von Objekten (auf Ddtei

Aggregationsebene) und deren tbereinstimmung mit Definition Kharakterisierung

Provenienzservice: Erfassen uddkumentierervon Prozessen, die Daten ver&mg z.B.
Formatkonvertierung. (Dieser Dienst wird in WissGrid nur als Konzept entwickelt und
nicht vollstSndig umgesetzt werden k3nnen.)

Wichtige Anforderungen fYr die LZRienste sind:

Nachnutzung und Anpassung von existierenden, etablierten Tools

Community-spezifische Anpassungen und Erweiterungen sollen msglichst modularisiert
sein, z.B. UnterstYtzung des NetGBérmats der KlimeCommunity als separates Modul

fYr die Formatvalidierung und Metadatenextraktion

InteroperabilitSt der Dienste untereinandend mit dem Forschungsarchiv, z.B.
Konvertierung als Zugriffsoption von Repositorien und Dokumentation dieser AktivitSten

in einem Provenienzdienst
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2 Funktionen in Gesamtarchitektur

Im Architekturdokument wurden die Dienste konzeptionell primSr im BereaichCdntent
Preservation, der technischen Nutzbarkeit und statischen Erhaltung des Inhalts, zugeordnet
und zu einem Kkleineren Teil auch der Data Curation, der Erhaltung der intellektuellen
Nutzbarkeit. So trSgt ein Dienst zur Metadatenextraktion nichtamur blei, dass die Objekte

nach technischen Metadaten weiterhin nutzbar sind, sondern kann auch bei ggf. eingebetteten
inhaltlichen Metadaten durch deren Extraktion bei der intellektuellen Nachnutzung helfen.
Die Dienste wurden im Architekturdokument ausegi Analyse internationaler Projekte zu
Forschungdaterinfrastrukturen gewonnen (wie z.B. ANDS, CASPAR, etc.).

Um die funktionale Rolle zu erlSutern, die diese Dienste fYr die Langzeitarchivierung von
Forschungsdaten in der Architektur einnehmen, sshiéfreich, sie im Arbeitsprozess eines
Forschungsdatenarchivs einzuordnen. Forschungsdaten werden in Community spezifischen

Arbeitsumgebungen verarbeitet und danach in ein Forschungsdatenarchiv zur

Data
Curation

I~ | LZA-
Leit-
Repository | faden
Metadaten-
extraktion

Virtuelle Forschungsumgebung

Content
ierung .

Preservation

o Bitstream

Integritatsservice Replikation Preservation

WissGrid =
Community =
D-Grid/Infrastrukturanbieter =

Abbildung 1: Zuordnung von LZA -Diensten zu den LZAEbenen und Akteuren.

Langzeitarchivierung Ybertragen. Im Forschungsdethiva das durch ein technisches
RepositorySystem realisiert wird, werden die Aufgaben Data Curation, Content Preservation
und Bitstream Preservation Ybernommen und Forschungsdaten so Yber einen Zeitraum von
z.B. 10 Jahren und ISnger fYr die Nachnutzwergityehalten. Einzelheiten dazu werden in

den Deliverables &Generische Langaeihivierungsarchitektur im ridO und dWissGrid
Spezifikation: GridRepositoryO diskutiert. Insbesondere in der tberfYhrung der
Forschungsdaten in die LZA werden eine comityuspezifische Data Curation und
allgemeine LZADienste relevant. In der allgemeinen Darstellung des ©OAIS
Referenzmodells, das ein Forschutegenarchiv abstrakt beschreibt,
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finden sich die hier diskutierten Dienste ungefShr wie in Abbildung 2 im fiblerbnd in

Abbildung 3 fYr den Ingest gezeigt wieder.

amzcozoo

|I ___________________________________________________ .I.I
1 4. Data Management 1
I Format- Roport I
Ik 4 Rt m e | X )
'I onverti . — — ) prreerey Desorpive o I Repository
eport
I Erung T E D Guery nquast Resuiso, ¥
1 ormat-
Ty wauert Do
2 indest Report charakter-
sear d
forau PLE isierung
T romatad
1™ Procedur /
AP
N "
masion
QA results. Lot
wf!
=
p—
1L assurance Co-ordinate. 3. Archival Storage Quory oquest
: Updates . _ @ erovide) ¢ AlEcoguesl et
oo T (R 0
] 1 managpent e Dissemination Cooranste 1
Foouast
, Format- PR o) s oo - it I
eceipt confirmatiog idi Checki issemination
wamm] validierung | [ i) (e e
Palies s g
1 - Repiace Resultset
II Modia Report
I Disastor S ] o [ Asstmance
1 Recovery J | | || = Deses o
]
. ] e | o
1 el [updaes . - equest
[ psser neda E T
1 Policies| i:‘fto‘;/:vy —meda Notice of AIP transf
suvess ol product eomologeg
aing
H B
Iy 1 5 administration P N I konvertierung
. b S () P —
o ]
o Physical Access. T
o 1 System n Surveys ]
g b # ot ain wigration packages .
£ Polei g I
’ II )} o 6.P tion Planning |1
1 Estabish Standards [ o MDY ||
T naraes [ 1 "
1 S poiier Wiratongoas Technology alans i
L == G e = o (= =oerop ?_ oopal lasigi i e e )
- - -f- . e ey S il 05
WpdaiedlOF Archival issemination request "
iormaion | .
Uniato_j g2 consum Slandarss, | proauct
Autrepon spap \ e o £ Shoies
i Roauests
- = [ —— T
ten el Pratotype mmuni
Format- ( Ye—mue 1| conmer resuls ;J Surveys
igeke (86 o spprowan ; e e ie
Teaon konvertierung| servee | o
strsioysccul ey |
Lt e — 1 . e
a

MANAGEMENT

Abbildung 2: WissGrid LZA -Dienste im OAIS-Referenzmodell
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Abbildung 3: WissGrid LZA -Dienste im OAIS-Ingest
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Im Einzelnen stellt sich die Integration der Dienste wie folgt dar:

Formatvalidierung: Die Validierung YberprYft, dass das Datenformat technisch fehlerfrei
ist, und erfolgt wShrend des Einspielénsdas Forschungsdatenarchiv, und kann der
"quality assurance" des OAIS zugeordnet werd&@egebenfalls mYssen Fehler, die
akzeptabel sind, weil sie die Nutzbarkeit nicht einschrSnken oder korrigiert werden
kSnnen, von solcheunterschieden werdedie de tTbernahme verhindern.

Formatcharakterisierung: Um Daten verwalten zu kSnnen, sind gewisse
Informationen/Metadaten VYber die Daten notwendig. WShrend man auf der
Forschungsebenedank communityspezifischem Wissen auch mit IYckenhaft
beschriebenen Daten mseinoch sinnvoll arbeiten kann, ist dies in der LZA des
Forschungsdatenarchivs nicht mehr m&glich. Das bei unvollstSndiger Datenbeschreibung
vorausgesetzte =~ communispezifische  Wissen ist  bei interdisziplinSrer
Datennachnutzung oder bei spSteren Forsehergtionen ms&glicherweise nicht

vorhanden.

Die notwendigen Metadaten mYssen zum Teil mitgeliefert werden, weil sie nicht
nachtrSglich erzeugt werden k3nnen, zum Teil k3nnen diese aber auch durch eine
Metadatenextraktion gewonnen werden. Diese wSre imstirgja Teil des Prozesses
"Generate Descriptive Information”. Die Metadaten, die dabei gewonnen werden, kSnnen
deskriptiv  (Titel, Instrument, etc.) und technisch (Format, AuflSsung,
Kodierungsverfahren, etc.) sein, wenn die Metadaten in der Datei eirjefeRB.
Headeflnformationen) sind. Metadatendie hingegen nur aus der maschinellen

Interpretation der Dateien gewonnen werden, kSnnen nur technisch sein.

Die Ausgabe erfolgt in ein generisches Zwischenformat, das dann je nach Anwendung
und Datenmodellnoch in ein anwendungsfallspezifisches Metadatenmedefiiat

konvertiert (z.B. XML Konvertierung mittels XSLT) und ergSnzt werden muss. FYr die

Arbeit an dem spezifischen Metadatenformaten wird WissGrid hSchstens exemplarisch

unterstYtzende Werkzeugebaien ksnnen.

! Die Zuordnung zu "Quality assurance" (QA) ist nicht ganz eindeutig, denn QA wird im OAIS als Verifikation
des gelungenen Transfers in das Archiv erkiSrt. Alternativ k&sieuch der Funktionseinheit "Generate AIP"
zugeordnet werden, die gewShrleistet, dass das Archivpaket den Archivanforderungen entspricht.

FYr die Erdsysterviodellierung werdenz.B. AnsStze zur Definition eines standardisierteZA-

Metadatenmodells, deautomatischen Erfassung von Metadaten und ihrer VervollstSndigung mit Hilfe eines

graphischen Werkzeugs im Rahmen des -PRjekts METAFOR lfttp://metaforclimate.ey/exemplarisch
entwickelt.
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Eine besondere Aufgabe der Metadatenextraktion ist die Bestimmung des Datenformats.
Sie ist unerlSsslich fYr die Entscheidung, ob die angelieferten Forschungsdaten in
unterstYtzten LZADatenformaten vorliegen oder ggf. konvertiert werdéfssen. Dienste

fYr Formatcharakterisierung urfvalidierung sowie Formatkonvertierung werden von
allen NutzerCommunities als wichtig klassifiziert und bieten in der strengen Definition
von Datenformaten die Chance als GBervices implementiert und gemutverden zu

kSnnen.

* Formatkonvertierung: tblicherweise werden Konvertierungsarten nach dem auslSsenden
Ereignis als "Migration on Ingest", "Migration on Access" und "Migration on
Obsolescence" unterschiedélligration on Ingest” ist eine KonvertierungedvShrend
des Einspielens z.B. zum Zwecke der Homogenisierung (insbesondere zur Umwandlung
der empfangenen Datenformate in unterstYtzte-EdAnate) oder fYr die Erstellung von
Archivpaketen (sogenannten AIPs, "Archival Information Packages") aus den
eingelieferten Daten (SIP, "Submission Information Packages") durchgefYhrt wird. Sie
wYrde im OAIS in der Funktionseinheit "Generate AIP" stattfinden. "Migration on
Access" ist die Konvertierung der gespeicherten Daten in ein Format, das fYr den Nutzer
(Consuner) sinnvoll ist, und die der OAiBunktionseinheit "Generate DIP" (DIP als
Zugriffsdatenpaket/"dsemination Information Package") zugeordnet ist. Die
Konvertierung "Migration orObsolescencedient der Aktualisierung des Archivinhalts
bei Bedarf, unabh$§ig von der tbernahme neuer Daten oder des Nutzerzugriffs. Sie
wird im OAIS der Funktionseinheit Archival Information Update im Block

"Administration” zugeordnet.

 ProvenienzService: Um im Nachhinein die AuthentizitSt der Daten bewerten zu k3nnen,
mYssa Informationen Yber die Herkunft bzw. Quelle der Daten und der erfolgten
Mag§nahmen und VerSnderungen zusammen mit den Daten gespeichert werden,. Diese
Provenienzinformationen sind im OAIS in der Definition der Informationspakete

enthalten.

Ein Anwendungsdll fYr die WissGrieEntwicklungen ist der z.B. Ingest von Modelldaten aus
der Erdsystemforschung in ein Forschungsdatenarchiv. Die Modellierung der komplexen
ZusammenhSnge im Erdsystem liefert i. d. R. hochvolumige Datenstrdme. Ein weit
verbreitetes Datdarmat ist dabeiNetCDF, das bereits im Header eine Reihe von
Informationen Yber die abgespeicherten Daten und ihreR8fwenzierung enthSlt. Die

Langzeitarchivierung der Daten erfolgt in unterschiedlichen Forschungsdatenarchiven. Ein
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gro8er Teil ist dadi im WDC Climate als thematischem Weltdatenzentrum fYr Modelldaten
abgelegt. Das C3Grid bietet den Wissenschaftlern die Msglichkeit, auch auf andere
Datenquellen transparent und einheitlich zuzugreifen. Daher werden im Folgenden vor allem
das Metadatenmetl am WDCC und das C3Grid Metadatenprofil zugrundegelegt. HSufig
werden die Metadaten derzeit noch weitgehend manuell beim Ingest in das Archiv erzeugt.
Dies ist zum einen aufwSndig und zum anderen fehlertrSchtig. Zur UnterstYtzung der
Wissenschatftler welen zwar webbasierte Metadateneditoren bereitgestellt (z.B. geonetwork),
die bereits die den Metadatenprofilen zugrundliegenden Standards I1SO 19115/139
berYcksichtigen. Trotzdem bleibt der Aufwand fYr den Nutzer noch relativ hoch und die
Einarbeitung in di Metadatenproblematik ISstig. Zur Vereinfachung sollen Werkzeuge
bereitgestellt werden, die diesen Prozess beschleunigen und verbessern. Das ind4Kapitel
beschriebene Tool zur Formatcharakterisierung und seine NeEBREitering dient diesem

Zweck.

ZusStzlich zu der Sichtweise auf die Langzeitarchivierungsdienste aus Sicht eines
Forschungsdatenarchivs kann man die Dienste auch als eigenstSndige Komponenten im

wissenschatftlichen Arbeitsprozess betrachten

* Formatkonvertierung: 2 Umwandlung von Daten von einem Format in ein anderes ist
auch unabhSngig von der dauerhaften Speicherung ein hSufig notwendiger

Zwischenschritt, um Daten mit einem anderen technischen Werkzeug weiterzuverarbeiten.

* Formatvalidierung: Eine PrYfung der ltatschen Korrektheit der Daten ist sinnvoll bei
unzuverlSssigen Datenquellen oder nach Bearbeitungen, die nicht immer korrekt ablaufen

oder QualitStsverlust bewirken kdnnen, wie z.B. Konvertierungen.

* Formatcharakterisierung: Die Extraktion von Metadaterssmuicht erfolgen, uneine
Langzeitarchivierungzu unterstYtzensondern sie kann auch fdie einmalige oder
wiederholteFilterung von Daten nYtzlich seimsbesondere bei der wiederholten Suche
nach bestimmten Daten ist eine separate Extraktion undidnging der Metadaten
sinnvoll, da dass mehrfache Parsen gro8er Datenmengen sehr ineffizient ist.

* ProvenienzService: Um die Verarbeitung von Daten (wie z.B. Konvertierungen)
nachvollziehen zu k3nnen, ist egrundsStzlichsinnvoll, dass ablaufende Prozesse
dokumentiert werden. In einer heterogenen und verteilten Umgebung (wie z.B. au8erhalb
eines Archivs) ist es geboten, dass diese Dokumentation Yber die Aktionen von Diensten

zentral verfYgbar und einheitlich ist.
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Die technische Einbettung der Dienste ime dD-Grid-Infrastruktur wurde auf einer
allgemeinerEbene bereits im Architekturdokument im Kapitel "L2&chitektur fYr D-Grid"
erlSutert. Im Folgenden wird das technische Zusammenspiel der Dienste und ihre Umsetzung

im Einzelnen spezifiziert.
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3 Integration der Dienste

Um die WissGridLangzeitarchivierungsdienste als Gfi@mmunity zu nutzen und in die
eigene Umgebung zu integrieremYssen eine Reihe von Faktoren und Anforderungen
berYcksichtigt werden. Unterschieden werden mYssen dabei insbesonderenstie Die
Formatlonvertierung, -validierung und -charakterisierung, die auf Dateien bzw.
Aggregationen von Dateien operieren, und der Provenienzdienst, der mit- Siatus

Prozessmeldungen von Diensten operiert.
FYr die Formatnvertierung;validierung undcharakterisierung:

* Welche Dateiformate sollen als Input verarbeitet werden und welche -Dateil
Metadatenformate sind als Ausgabe sinnvoll? AbhSngig von den Formatanfordungen

mYssen die Dienste ggf. um Module erweitert werden.

* Welches Datenvolumen solNerarbeitetwerder? Wie gro8 sind die Dateien und wigle
sind es? [Skdierbarkeit und Verteilbarkeit  der Diengte Welche
Verarbeitungsgeschwiigkeit wird benstigt? Diese Faktoren k8nnen entscheiden, ob die
Dienste als Gridlobs oder als WeServicesintegriert werden sollten, wenn z.B. ein
entsprechender Performanzgewinn durch die Verarbeitung im Grid zu erwarten ist, und ob

ein Transfer der Daten zu den Diensten oder umgekehrt sinnvoller ist.

* Wie ist die Verarbeitungskette der Daten im Grid gesfalkéandelt es sich um einen
einmaligen Vorgang oder um eine Routineprozedur? UnabhSngig davon, ob es einen
Performanzgewinn durch die Gs#dutzung gibt, kann die Integration als Gddb

notwendig sein, weil die Verarbeitungskette der Daten im Grid eslerfor

* Welche Schnittstellen zum Aufruf und zur tbergabe von-Ekind Ausgabedaten sind
vorhanden bzwwerden benstigt? [Insbesondere fYr Dateien. Pull: Links zu Dateien,
Push: Dateien selbst bz¥wusgabeDevice/Stream?]

Die Umsetzung dieser Dienste kamnie im Detail im Kapitel 3.2 des Architekturdokuments
beschriebenentweder als WeBervice oder als Gridob erfolgen. In beiden FSllen wYrde
eine Kapselung und Erweiterung erfolgen Aumsetzung der GSFShigkeit und der
Bereitstellung einer Servieg@esdreibung, z.B. in WSDLFYr GridJobs wird vorausgesetzt,

dass die Software der Dienste auf den zu nutzenden Gridressourcen vorinstalliert wird und fYr
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die Job Submission primSr das Data Staging behandelt werden muss. Vorgefertigte Skripte

kSnnen die Job Wmission weiter vereinfachen.
FYr den Provenienzdienst:

* Wie granular sollen Prozessschritte protokolliert werden? Welche Informationen werden
spSter benstigt, um die Verarbeitung der Daten nachzuvoliziehen? Oftmals werden nicht
alle Detailinformationen betigt, sondern je nach Anwendungsfall muss die Community

entscheiden, welche Informationen sie Ybernehmen will.
* In welchem Format kSnnen die Statusmd Prozessmeldungen vorliegen?

e Wie werden Akteure, Prozesse und Ressourcen nachvollziehbar identifixihfend
die Identifikation im DGrid-Rahmen durch die allgemeine Infrastruktur wie AAl und die
Middleware gewShrleistet ist, mYssen fYr die Community diese Identifikatoren

m3glicherweise Ybersetzt und dauerhaft vorgehalten werden.

Ein Provenienzdienst smt muss eng verknYpft mit der Middleware arbeiten (siehe Kapitel
6), damit aber eine Community einen solchen Dienst nutzen kann, muss sie im wesentlichen
nur die Prozessinformationen, die sie benstigt, auswShlen und z.B. in ihr Repository

Ybernehmen.

3.1 Integration mit Repositorien

Um LZA-Dienste als Teil von Repositorien (und ggf. auch im Rahmen von komplexeren
wissenschaftlichen oder anderen administrativen AblSufen) zu nutzen, ist eine Koordination
der Kommunikation der Dienste mit dem Repository notwendig durch ein WissGrid
LZA-Dienste Framework (WDF) gewShrleistet wird. Obwohl das WDF eine zentrale Rolle in
der Einbettung von LZAiensten in ein Repository hat, ist es eine von dem Repository
unabhSngige Komponente. Als solches ist das WDF genenschuch zur Kommunikation

mit mehreren, unterschiedlichen Repositorien ausgelegt.

Die Frage, ob die Daten zu den Diensten oder die Dienste zu den Daten transferiert werden
sollten, ist bereits fYr die einfache Nutzung der WissBi@hste relevant. Bei déntegration

von externen Diensten in ein Repository kommen aber auch Sicherheitsfragen (dYrfen
externe/fremde Dienste innerhalb eines vertrauenswYrdigen Langzeitarchivs ausgefYhrt
werden?) und letztlich die Architektur des Repositories (ISsst die Sadtefaitektur und die
(verteilte?) Hardware die AusfYhrung von L:DAensten zu?) als Faktoren hinzu. Im Rahmen

des WissGrieProjektes wird aufgrund von Sicherheitsbedenken, und mit dem Ziel einer
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msglichst generischen LSsung nur das Muster "Daten zu den st@ign verfolgt.
Partnerprojekte (z.B. AstroGrid) experimentieren aber auch mit Commapesifischen
AnsStzen fYr "Dienste zu den Daten", und die dort gesammelten Erfahrungen werden in

WissGrid einflie§en.

Die FunktionalitSt und Architektur des WDF wirin Kapitel 7 beschrieben. Eine
Beschreibung der Schnittstelle zu den L-Dfensten findet sich in als Teil der Spezifikation
des jeweiligen Dienstes im Verlauf dieses Dokuments. Die Schnittstelle zu den Repositorien

ist in Kapitel 2 der RepositorieBpezifkation (paralleles Dokument) beschrieben.
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4 Formatcharakterisierung und -validierung

Beide Dienste und ihre Erweiterung werden zusammen behandelt, da sie verwandte
FunktionalitSten bereitstellen und das vorgeschlagene Umsetzungsframework beide
unterstYitz

4.1 FunktionalitSt
Der funktionale Ablauf stellt sich wie folgt dar:
1. Identifikation des Datenformats
2. lIdentifikation des richtigen Formatmoduls
3. Formatmodul parst Daten
4. Anwendung der Validierungskriterien
5. Serialisierung der gewonnenen Metadaten in Zielfobrma

Als primSre Eingabeparameter des Dienstes sind im WSDL oder als Teil der Job Submission

zu Ybergeben:
* Eingabedaten (einzelne Dateien oder Verzeichnissé&)Rils

« gof. Validierungskriterien (falls zusStzliche Kriterien neben den sich aus der

Datenformasdpezifikation ergebenden, angewandt werden sollen)

« ggf. Ausgabedatei fYr Metadaten und/oder KonformitStsgrad (falls diese nicht als
Teil eines normalen RYckgabewert geliefert werden sollen)

4.2 Technische Umsetzung

International gibt es bereits eine Reihe véktivitSten, von denen das JHOVE2
(https://confluenceicop.edu/display/JHOVE2Info/Home) Framework derzeit am
erfolgversprechendsten zu sein scheint, da es sehr modular aufgebaut ist und sowohl die
Identifikation von Dateiformaten, die Extraktion von Medteh als auch die Validierung
ermsglicht. FYr einzelne dieser Aufgaben gibt es eine Reihe von Alternativen, wie z.B.
DROID (http://sourceforge.net/projects/drqidhur Identifikation von Dateiformaten und
eingebettet in JHOVEZ2), d&detadata Extraction Taaler National Library of New Zealand
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(http://metaextractor.sourceforge.net/, nur Extraktion von Metadaten), EXIFTool
(http://www.sno.phy.queensu.ca/~phil/exiftodixtraktion und Modifikation von Metadaten

aus Bild, Audio- und VideeDaten) oder FITS lttp://code.google.com/pf/fits/, integriert eine
Reihe der genannten Werkzeuge) sowie formatspezifische Tools wie z.B. Adobe Preflight fYr

PDFs, die auch die Validierung Ybernehmen.

JHOVE?2 basiert auf dem bereits in der Bibliothekswelt verbreiteten JPQKE& wurde
Yberarbeitet und erweitert, um unter anderem auch die Analyse komplexer digitaler Objekte
zu unterstYtzen. JHOVE2 unterstYtzt die Datenformate ICC Color Profile, JPEG2000, PDF,
SGML, Shapefile, TIFF, UTHB, WAVE und XML. Es bietet eine Reihe vompftibnen, die

als Eingabeparameter eines Web Services, einer Job Submission oder als Vorkonfiguration
berYcksichtigt werden sollten und sich in der Kommandozeilensyntax wie folgt darstellen:

* "% jhove2 [-i1k] [-b size] [-B Direct|NonDirect |Mapped] [-d
JSON | Text |XML] [-f I1imit] [-o file] name ...

* - specifies that the unique identifiers for each reportable property are shown;

* -k specifies that message digests are to be calculated,;

* -b sizespecifies the 1/0 buffer size (defaults to 131072 bytes);

* -B specifiesthe buffer typeDirect (default),NonDirect, orMapped;

* -dspecifies the display forn@SON, Text (default), orxML;

* -flimit specifies the fail fast limit (defaults ©);

* -0 limit specifies the name of an output (defaults to the standard output udit); an
 nameis the file or directory name or URI to be characteriZed."

Dabei sind die "unique identifiers for each reportable property” Identifier/Namen fYr die
formatspezifischen Metadaten, die ausgegeben werden. Als "message digests" werden
Checksummen, wie.B. CRC32, MD5, SHAL und weitere, in den Metadaten ausgegeben.
Durch den modularen Aufbau kann JHOVE relativ einfach fYr andere Anwendungsklassen
erweitert werden, so dass auch weitere commuspigzifische Formate unterstYtzt werden
kSnnen, wie im folgaden Abschnitt exemplarisch gezeigt wird. WissGrid kann in diesem
Kontext fYr neue Communities UnterstYtzung leisten, indem es einerseits neue Module

bereitstellt, die von anderen Disziplinen nachgenutzt werden kSondrandererseits mit der

® http://hul.harvarcedu/jhove/index.html
* https://confluence.ucop.edu/download/attachments/9470832/JH@wHRecturevl1.pdf?version=1
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exemplariscen Implementierung Wege aufzeigt, wie weitere Module entwickelt und

eingebunden werden kSnnen.

4.3 Entwicklungsaufgaben

Dienst:

. untersuchen welche Formatmodule wichtig/relevant fYr viele Communities
sind und wo sich eine Modulentwicklung lohnt

. Entwicklung en$prechender Module
. SLA-Beschreibung erstellen
GridJob:
« Anpassungen des Dienstes dass er als Gridob lauffShig ist
* Installation
 Skript zur AusfYhrung des Dienstes erstellen
Web Service:
» formalisierte Dienstebeschreibung erstellen (WSDL)
Interaktion mi WDF
« Analyse: Wie ISsst sich der funktionale Ablauf mit dem WDF abbilden?

* Analyse: Unter welchen Bedingungen bzw in welchen Situationen lohnen welche
Aspekte der GrieNutzung (z.B. Verteilung/Parallelisierung)

* Implementierung des funktionalen Ablaufs WDF
* Testen
* Anleitung schreiben

* Installationspaket erstellen

4.4 AnwendungsfSlle

4.4.1 Exemplarische technische Umsetzung in der Klima  -Community

Exemplarisch wurde fYr die Community der Klimaforschung bzw. der Klimafolgenforschung
ein Modul fYr NetCDFFiles (JFNetCDF Metadata Extractor, Kurzform JaNEME)
geschrieben, das in das JHOVE Framework eingebunden ist. Damit kSnnen technische
Metadaten (u.a. Validierung déMetCDFVersion) sowie inhaltliche Metadaten aus den
Headern extrahiert und in ein vorhandenes Metadatdelin@ines LZARepositorys

eingetragen werden, so dass der manuelle Aufwand fYr die VervollstSndigung der Metadaten
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minimiert werden kann. Das Modul ist dabei soweit wie msglich generisch konzipiert, um

eine einfache tbertragung auf andere Forschungsaatieine zu erlauben.

Die technologische Basis fYr die Entwicklung bildet das Spring Framework. Damit werden
die notwendigen Java Entwicklungen entscheidend vereinfacht, was fYr eine tbertragung der
hier skizzierten Arbeiten enorm wichtig ist. AuSerdenrde® dadurch Anwendungen mit
unterschiedlichen Application Servern (Tomcat, Jetty, E) und sogar ohne Application Server
(als Applet oder standalone Swing Anwendung) m3glich. Die StSrke der Verwendung des
Spring Frameworks besteht in der sogenannten lmregdiControl, einem Mechanismus fYr

die einfache Definition der Komponenten und inddthSngigkeiten wShrend ihres gesamten
Lebenszyklus.So wird eire Komponeng¢ wie ein Formatmodul, Displayer oder eine
DatenbanklDBGC-Verbindung in @m Framework registri¢ und durch ihre API zu einem

spSteren Zeitpunkt aufgerufen.

Als ein Beispiel fYr den generischen Charakter des JaNEME Modelen hier die
Variablenlisten genanntlie konzeptionell gleich als erweiterbar und austauschbar vorgesehen
sind. Im Rahmen de€3-Metadatenprofils sind die Variablennamen vorzugsweise aus der
NetCDF Climate and Forecast (CF) Metadata Conventibnzu nehmen die die
gebrSuchlichsten Variablen einschlie§lich der kanonischen Einheiten aufd&krtviodul

prYft nun alle im Header géNetCDFRFiles aufgefYhrten Variablen danach, ob sie in der
Konvention enthalten sind und ihre Einheiten mit der angegebenen Ybereinstimmen. Falls das
nicht der Fall sein sollte, erhSit der Nutzer eine Warnung, so dass nochmals YberprYft werden
kann, ob t&sSchlich ein neuer Variablenname benutzt werden soll oder ob Schreibfehler
vorliegen. Dabei kann die GEste auch durch andere Listen ersetzt oder ergSnzt werden, je

nachdem welche Metadatenmodelle in dem jeweiligen Forschungsarchiv verwendet werden.

JaNEME ist auch als Modell fYr die Entwicklung anderer Formatmodule hilfreich. Vor allem
sind seine Validatoren nicht alfetCDFAttribute eingeschrSnkt, sondern sie k3nnen fYr
beliebige Fileheadegingesetztwerden. Die Dokumentation von JaNEME befindet sim
Anhangkapitel 8.1.

® http://www.c3grid.de/fileadmin/c3outreach/generatidmetadata_profile.pdf
® http://ctpcmdi.linl.gov/documents/eStandarehames/
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5 Formatkonvertierung

5.1 FunktionalitSt

In ihrer Grundfunktion leistet eine Formatkonvertierung die Umwandlung eines digitalen
Objektes von einem Format in ein anderes. In unserem Fall ist das zu konvertierende Objekt
eine Datei oder &il einer Datei. Die Grundfunktion ISsst sich in den folgenden funktionalen

Ablauf einbetten.
1. ggf. Identifikation des Datenformats (z.B. mit JHOVE)

2. ldentifikation des richtigen Konvertermoduls, ggf. im Zusammenspiel mit einer

Serviceregistry
3. AusfYhrung de&onvertermoduls
4. ggf. Validierung des Zielformats
5. ggf. Generierung von Provenienzmetadaten
Als primSre Eingabeparameter des Dienstes sind zu Ybergeben:
* Eingabedaten (Datei) aldRIs
 Zielformat und ggf. weitere Paraméter

* ggf. URI der Ausgabedatei odees Ausgabeverzeichnisses (falls der Dienst diese

nicht als RYckgabewert selbst liefern soll)
* ggf. explizite Angabe des zu benutzenden Konverters

Dieser Ablauf ist nur in der Lage die KernfunktionalitSt abzudecken. Formatkonvertierungen
k3nnen aber beliege KomplexitSt besitzen. So ist es manchmal erforderlich, Beziehungen
zwischen Dateien, z.B. Weblinks, zu erhalten. Oder die konvertierenden Dateien mYssen erst
nach bestimmten, vorgegebenen Regeln zusammengestellt werden, wie z.B. in der Aufgabe
dKonvertere alle TIFFDaten, die Slter als 2 Jahre sind, in ein JPEG 2000 FormatO.

" HinzufYgung von Detailinformation Yber die Formatkonvertierung zu den Metadaten 5
8 Beispielsweise Auswahlparameter, wenn nur ein Teil einer Datei konvertiert werden soll, oder QualitSts
andere Formatparameter fYr Bilddateien
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5.2 Technische Umsetzung

Die KernfunktionalitSt kann wie in Kapité.2 des Architekturdokuments beschrieben als
Web-Service oder als Gridob zur VerfYgug gestellt werden. Im Falle des Gddbs wird
der oben angefYhrte Ablauf in einen geeigneten-Giadkflow eingebettet, vorzugsweise in
den im Abschnit?.1 vorgestellten WissGridiensteAblauf. Die primSren Eingabeparameter

fYr die Konvertierung werden im WSDL oder als Teil derSabmission Ybergeben.

FYr die Realisierung erweiterter FunktionalitSt werden zusStzliche Komponenten benstigt. An
Nicht-Grid-Software zur Zusammenstellung von zu konvertierenden Dateien nach
vorgegebenen Regeln wird bereits gearbeitet. Die Entwicklung der beiden folgenden Produkte

ist weit fortgeschritten.

e CriB, http://crib.dsi.uminho.ptCriB wurde von der University of Minho, Portugal
entwickelt,um Institutionen zur Bewahrung des Kulturerbes dsx Datenmigration
und Berhaltung zu unterstYtzen. CriB ist eiervice Oriented Architecture (SOA)
Framework, das zur eigentlichen Formatkonvertierung auf externe Dienste
zurYckgreift. Auf der Webseite wird ein Prototyp vorgestdlite nachhaltige
UnterstYtzung von CriB ist nicht sicher.

* kopal MigrationManager: Der kopal MigrationManager ist ein Prototyp innerhalb der
koLibRI-Softwaré, der im Zusammenspiel mit dem kopaingzeitarchiv Objekte mit
Migrationsbedarf anhand granularer Metadaten identifiziend dann zur

Konvertierung Ybergibt. Es werden externe Konvertierungswerkzeuge benutzt.

Falls Bedarf an solcher, erweiterter FunktionalitSt besteht, k3nnte versucht werden, diese als
Web-Service zu realisieren und dabei eines der beiden genannten frodurlkkt
einzubinden. Bei einer Realisierung als Grab wird eine direkte Verwendung von CriB

oder kopal voraussichtlich nicht mSglich sein. Hier kSnnte eine Eigenentwicklung geschaffen
werden, die auf der Technik von CriB oder kopal beruht und in t6¢hrles WissGrid
DiensteAblaufs (siehe Abschnit?.1) integriert wird.

5.3 Entwicklungsaufgaben

Dienst:

. untersuchen welche Formatmodule wichtig/relevant fYr viele Communities
sind und wo sich eine Modulentwicklung lohnt

° http://kopal.langzeitarckierung.de/index_koLibRI.php.de
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. Entwickung entsprechender Module
. SLA-Beschreibung erstellen
GridJob:
» Anpassungen des Dienstesdass er als Gridob lauffShig ist
* Installation
 Skript zur AusfYhrung des Dienstes erstellen
Web Service:
» formalisierte Dienstebeschreibung erstellen (WSDL)
Interaktion mit WDF
« Analyse: Wie ISsst sich der funktionale Ablauf mit dem WDF abbilden?

* Analyse: Unter welchen Bedingungen bzw in welchen Situationen lohnen welche
Aspekte der GrilNutzung (z.B. Verteilung/Parallelisierung)

* Implementierung des funktionalen Aloifs im WDF
* Testen
* Anleitung schreiben

* Installationspaket erstellen

5.4 AnwendungsfSlle

5.4.1 Technische Um setzung in der Klimafolgenforschung
Seitens der Klimafolgenforschung wird ein Werkzeug zur Formatkonvertierung von dem in

der KlimaCommunity genutzten BinSrimat NetCDF nach ASCII CSdewYnscht, um die
Daten zur Nachnutzung in Excel oder Geoddtdormationssysteme (GIS) einladen zu
kSnnen. Die NetCDF!ASCII-Konvertierung sollte im G&rid verwirklicht werden, well
dort die Nutzer sind und im G3rid sowohl eine Gridnfrastruktur alsauch Langzeitarchive

mit NetCDFDateien bereits vorhanden sind.

Der neue Dienst sollte zunSchst als V&e&lvice zuiConversion orAccess realisiert werden,
spSter dann als Gritbb. Schritt 3 in Abschnifi.1 sollte den fajenden Ablauf besitzen:
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l

SchStzung der Grge der ASCII

' erlaubte Maximalgrs§e Fehlermeldung

Abbruch

NetCDRHeader in ASCII

l

Spalteninformation schreiben und Daten

i

Im C3-Grid ist die Gr$8e einer Downloddatei auf zwei Gigabyte begrenzt. Diese Grenze ist

gesetzt worden, weil viele Nutzer mit -B&-Systemen unter Windows arbeiten und ein
einzelner 32Bit-Prozess untewindows ohne zusStzliche Einstellungen nicht mehr als 2 GB
belegen kann. Au8erdem soll die Ausgabedatei nicht Yber eine Gr§8e wachsen, die einen
zYgigen Download erschwert. Da die Gr§8e von NetCRFeien im Terabyt®ereich liegen

und die ASCHDatei nocheinmal um den Faktor-8 grs8er sein kann, soll die Grs8e der
ASCIl-Datei vor Beginn der eigentlichen Konvertierung geschStzt werden. Falls die
SchStzung mehr als 2 GB ergibt, soll der Ablauf mit einer Fehlermeldung abgebrochen

werden.

FYr normale Nutzest der Zugang zum GGrid das C3Portal. ther das G®ortal kann der
Nutzer schon jetzt nicht nur nach Daten suchen, sondern die Ausgabe auf bestimmte
Variablen, z.B. die Temperatur, einschrSnken und Grenzen fYr die auszugebenden
geographischen LSngenduBreiten, die H3hen und Zeiten setzen. Auf diese Weise kann die
tberschreitung der maximalen Downlo&iS8e vermieden werden. Die vom Nutzer im-C3
Portal gesetzten Auswahlparameter sollen an die Gr38enschStzung und an den

Formatkonverter Ybergeben werden.

Wenn die Gri8enschStzung keine tberschreitung ergibt, soll im nSchsten Schritt ein Dump

des NetCDFHeaders durchgefYhrt werden. Hinzu kommen Informationen, welche Gri8en
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sich wo im nachfolgenden numerischen Output befinden, zusammen mit den vom Nutzer
gesetzten Auswahlparametern. Nach dieser Heladermation sollen die numerischen Daten
gemS§ den Vorgaben des Nutzers ausgegeben werden. Alle wesentlichen Informationen zur
Art und Herkunft der Daten werden also in den Kopf der AS®itei Ybernommen. Das
Einladen in die Applikation des Nutzers sollte dies nicht stSren. Excel kann beispielsweise

angewiesen werden, erst von einer bestimmten Zeile an Daten einzulesen.

FYr die Gri§enschStzung von NetGDRd GRIBDownloadDateien gibt es im G&rid ein
PythonSkript, das so erweitert werden kSnnte, dass auch die Gr38e von -Batiken
geschStzt werden kann. FYr den He@denp und die Formatkonvertierung stehen am
DKRZ mehrere Programme zu VerfYgung, deren Eignung fYr das Grid geprYft werden soll.
Dies sind CIs (Climate Data Operators), NCOs (NetCDF Operators) und ein noch nicht
freigegebenes JavEool.

5.4.2 Datenformate in den Photon Sciences
Photon Science (PS) Communities sind au§erordentlich multidisziplinSr und heterogen. Dies

spiegelt sich in den verwendetBatenformaten wieder, die das ganze Spektrum von ASCII

bis VRML abdecken. Selbst in einzelnen Disziplinen wie der Prétastallographie (MX)

oder SmaHAngle-Xray-Scattering (SAXS) werden eine Vielzahl von sehr unterschiedlichen
Formaten eingesetzt, waowohl die Langzeitarchivierung als auch den Austausch von Daten

zwischen verschiedenen Anwendungen und Disziplinen erheblich erschwert.

Die PS Communities sind sich dieses Missstandes durchaus belwusistem Artikel von
M.T. Dougherty et al® stehtzu lesen: &@he biosciences need an image format capable of
high performance and long-term maintenance.O. Als gemeinsames, standardisiertes

Datenformat wird hier insbesondere HDF5 vorgeschlagen.

Im Rahmen der PNI (Photonen, Neutronen, lonen) InitiativeHeéémholtzGesellschaft wird
im Rahmen eines Antrags (HigbataRatelnitiative, HDRI) dieses Problem aufgegriffen

und ebenfalls HDF5 als Standard propagiert.

Das PaNData Projekt [fttp://www.pandata.e), ein Zusarmmenschluss europSischer

Synchrotror und NeutronerQuellen bemYht sich verbindliche Dat@wlicies und Standards
zu entwickeln. In diesem FHArojekt wird NeXuslIfttp://www.nexusformat.orgkeine HDF5

19 M.T. Dougherty et al., Communications of the ACM, 52(10%42 2009, Unifying Biological Image
Formats with HDF5
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Erweiterung mit einem hierarchischen XMletadateALayer, als StandarBormat

vorgeschlagen und entsprechende Entwicklungen vorangetrieben.

Verschiedene  Experimente an Free Electron LBkaeilites wie LCLS
(http://Icls.slac.stanford.edliwder FLASH http://flash.desy.dé/setzen bereits auf HDF5, da

dies Format den Anforderungen an StabilitSt, Datendurchsatz und Langzeitarchivierung am
ehesten gerecht zu werden scheint. Zudem hat HDF5 den Vel kommerziellen
Anwendungen wie Matlab und IDL direknhterstYtzt zu werden,

Es scheint zumindest sehr wahrscheinlich, dass sich HDF5 oder-bH3fé5te Datenformate
als Standard in den PS Communities etablieren werden. Dies wird mit Sicherheit die
Entwicklung und Implementierung von Konvertierungsdienstdaraerlich machen. Das

ISsst sich am Beispiel der Protédristallographie illustrieren.

Daten Formate

Images (ExperimerDaten) Modifiziertes TIF, imageCIF, proprietSr
Strukturfaktoren (IntensitSten, Phasen) MTZ, ASCII, CIF, XDS
ProteirKoordinaten PDB, CIF

ProteirSequenzen Fasta

Chemische Daten IUPAC

Metadaten (Methoden, Analysigathway, etc) PDB, CIF, ASCII

Es existieren bereits KonvertierurRBsogramme, um zum Beispiel zwischen CIF und PDB
oder MTZ und CIF zu konvertieren, aber kaum Aldorien fYr die Umwandlung oder
Einbettung in HDF5. Im Falle der R3ntg@&immographie oder Singlearticlelmaging gibt es
noch einige Probleme zu Yberwinden, da hier ein Datensatz aus valeand
Einzelaufnahmen bestelDie resultierenden HDFBateien h3én eine Grige im Terabyte

Bereich, was die Handhabung, insbesondere die Archivierung, erschwert.

5.4.3 Datenformate in den Sozialwissenschaften
In den Sozialwissenschaften liegt das Problem weniger in den Formaten der statistischen

Rohdaten selbst, sondern den SyntaxDateien, mit denen die statistischen Daten analysiert
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werden. In Rahmen des SOEB (Berichterstattung zur sozioSkonomischen Entwicklung
Deutschlands http://www.soeb.de werden Yberwiegend SPSS und STATA zur lyse

eingesetzt, SAS, Systat oder R spielen bislang nur eine untergeordnete Rolle. FYr die Analyse

in einer verteilten Umgebung wird allerdings aus KostengrYnden R favorisiert. Jedes dieser

StatistikProgramme verwendet eine andere, inkompatible Sy®peache.

Die Syntax ist darYber hinaus hSufig abhSngig von der Version der verwendeten- Statistik
Software. So wird dieselbe Syntax mit SPE&n anderes Ergebnis ergeben als mit SPES
STATA-Formate wechseln mit praktisch jedem neuem Release. Zwar giloteeR Y ck\its-
KompatibilitSt und die M3glichkeit Dateien in Formaten Slterer Versionen abzuspeichern
sowie verschiedene Formate von Excel bis SAS ExXpateéien zu importieren, doch sind
diese Optionen nicht fYr eine Giithgebung geeignet und im Sinnea ®Reproduzierbarkeit

der Analysen wenig transparent.

Um die Nachhaltigkeit der Analysen zu gewShrleisten, sehen die Sozialwissenschaften daher
dringenden Bedarf an Konvertierungsdiensten, die automatisiert Syateien zwischen
den verschiedenen Statigiaketen und Versionen konvertieren kSnnen.

5.4.4 Anforderungen aus der Medizin an einen Format konvertierungs -
dienst
In unterschiedlichen Bereichen der Medizin gibt es Anforderungen an einen

Formatkonvertierungsdienst in einer LAAngebung im Grid. Im Folgemeth werden
Anforderungen aus dem Bereich der klinischen Studien und der Biostatistik exemplarisch
aufgefYhrt:

Im Bereich von klinischen Studien (siehe auch Fallstudie Medizin, Deliverable 3.1) werden
neben den StudieDatenbanken auch alle wesentlichen Dukate der Studie in einem Trial
Master File archiviert. Das Trial Master File kann dabei &klassischeO Dateiformate zur
Archivierung wie PDF bzw. TIFF, Dateiformate fYr Rohdaten (ASCII, CSV), Bilddaten wie
JPEG, HTML als Dateityp des Internets oder S/MIME Rateiformat fYr gesicherte Mails
umfassen. Bei diesen Dateiformaten ist schon eher davon auszugehen, dass sie auch in
Zukunft standardmS8ig nutzbar sein werden. Allerdings sind zudem -Bificeate wie z.B.
Microsoft Word, OpenDoc oder EPS msglichj denen z.T. bereits erhebliche Unterschiede
schon alleine bei unterschiedlichen Versionen eines Dateiformats existieren. Weiterhin wird
mit DICOM ein spezielles Bildformat in der Medizin eingesetzt, welches einen speziellen
Viewer erfordert. Auch bei denStudienDatenbanken sind ganz unterschiedliche

Datenformate m3glich. Die Spanne reicht von Bilddaten Yber PDF und XML bis hin zu
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speziellen Datenformaten. Beispielsweise gibt es unterschiedliche Formate zur Beschreibung
der Strukturdaten von Proteinen, videotein Data Bank (PDB) oder das FASFArmat. Um

sicher stellen zu kSnnen, dass der Nutzer ein solches Dokument in seiner Nutzerumgebung
§ffnen kann, ist eine &Conversion on accessO erforderlich. Die Archivierung in der
medizinischen Forschung und derngatz von elektronischen Datenarchiven sind noch
weitgehend ungelSst. Bisher existiert keine einheitliche {LZ8ung im medizinischen
Umfeld.

In der Biostatistik (siehe auch Fallstudie Biostatistik, Deliverable 3.1) werden insbesondere
die Datenformate CSVTXT, XLS, MySQL-dumps (TXT) und XML verwendet, die als
Basisdaten fYr den Input in die Statistikprogramme R und SAS verwendet werden. Hierzu
sind zusStzlich noch die Skripte fYr die Statistiksoftware relevant. Zur vollstSndigen und
verlSsslichen spSteraferifikation ist es notwendig, dass die komplette Statistikumgebung
mit archiviert wird, da sich die Rechenweise der Software im Zeitablauf durch Updates und
Upgrades Sndern kann. Eine Konvertierung der Forschungsdaten ist in diesem Fall nicht

notwendig.
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6 Provenienzdienst

ProvenienzZinformationen sollten in die Metadaten des Forschungsdepositoriums
integriert werden, um InformationebezYglich derEntstehung und Modifikation der
jeweiligen DatenentitSt fYr die Nachnutzung der Daten zugSnglich zu rméddhe
Provenienzdienst wird in WissGrid nur als Konzept entwickeld aufgrund seiner
Infrastruktur und MiddlewareNShe eine vollstSndige Implementierung vermutlich au§erhalb
der MSglichkeit des Projektsst. Eine Kooperation mit dem -Brid-Integrationprojekt
bezYglich dieses Themas wird angestrebt.

6.1 FunktionalitSt

FYr Prozessinformationen im Grid sind zwei Quellen zu unterscheiden: digpgrifische

Middleware und die ausgefYhrten Dienste/Jobs.

FYr das Grid ist mit dem O@FsageRecord ein XML Cotainer zur Beschreibung von Jobs,
die auf GridRessourcen ausgefYhrt werden, definiert wardé&m enthSIt wesentliche Daten
zur Identifikation des Jobs und den AusfYhrungsbedingungen wie z.B. von wann bis wann er

lief und welche Ressourcen benutzt wurden.

Die Prozessinformationen der Dienste selsisid Teil ihres Outputs. Die Dienste mYssen
hinreichend aussagekrSftige Statusinformationen ausgeben. In dieser Hinsicht kann ein
Provenienzdienst nichts leisten, was die Dienste nicht selbst leisten. Alsigaicht
Anforderung fYr WissGrid ergibt sich hier allerdings, dass alle Entwickhursglbst

hinreichende Statusinformationen produzieren mYssen.

Die Community muss dann die Prozessinformationen, die sie benstigt, auswShlen und z.B. in
ihr Repository Ybernehme FYr eine genauere Bestimmung und theoretische Fundierung,
welche Prozessinformationen Yblicherweise notwendig sind, wird ein Mapping der Daten des
OGRUsageRecords auf die Eveidletadaten des PREMiStandard¥ erstellt. PREMIS
definiert fYr die Langz&irchivierung notwendige Metadaten und in dem Eumtertyp die

notwendigen Prozessinformationen.

1 OGFUsage Recor®Format Recommendatiohttp://www.ogf.org/documents/GFD.98.pdf
12 pREMIS Editorial Comiittee (Hrsg.): Data Dictionary for Preservation Metadata: PREMIS version 2.0,
http://www.loc.gov/standards/premis/v2/pref@if.pdf
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6.2 Technische Umsetzung

FYr die technische Umsetzung eines Provenienzdienstes zur Erzeugung eines OGF Usage
Records bei AusfYhrung von Jobs muss eine Middle®ag&nzung entwickelt werden, die

vor und nach AusfYhrung die entsprechenden Metadaten erfasst. Weiter zu untersuchen ist, ob
der Usage Record als Zusatzdatei zu derAlmdgabe oder in ein separates Verzeichnis

vorYbergehend gespeichert werden sbilte Abbildung 4 gibt dazu eine schematische
Darstellung.

GMD-Registrierung GMD-Abschluss
GMD Registry
(Service)

Grid-Metadaten

Grid-Metadaten (GMD)

gi?\/lgggng) (Ausgang)
Daten Daten
Input Output

Abbildung 4: Skizze zur Erzeugung von Provenienzdaten

6.3 Entwicklungsaufgaben

+ VerhSltnis ztBLAs analysieren

* Detailanalyse der Metadatensets: Mapping der Daten desU3@&geRecords auf die
EventMetadaten des PREMIStandards

+ Spezifikation der notwadigen MiddlewareErgSnzungen

13 FYr das Konzept eines Provenienzverzeichnisses kann auf EntwicklungéenaBsojekten AeroGrid und
"The EU Provenance 8ject: Enabling and Supporting Provenance in Grids for Complex Prdblems
http://www.gridprovenance.orglrYckgegriffen werden.
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6.4 AnwendungsfSlle

6.4.1 Anforderungen aus der Medizin an einen Provenienzdienst
In unterschiedlichen Bereichen der Medizin gibt es Anforderungen an einen Provenienzdienst

fYr die Anreicherung von Daten mit Informationen zu deremkiddt in einer LZA
Umgebung im Grid. Im Folgenden werden Anforderungen aus dem Bereich der klinischen

Studien und der Biostatistik exemplarisch aufgefYhrt:

Im Bereich von klinischen Studien (siehe auch Fallstudie Medizin, Deliverable 3.1) soll
mithilfe der Langzeitarchivierung die gesamte durchgefYhrte Studie langfristig gespeichert
und nachnutzbar gemacht werdddie archivierten Dokumente sollen es erlauben, den
Verlauf einer klinischen Studie zu rekonstruierenund die QualitSt der erhobenen Daten
und vewendeten Methoden bzw. Verfahren auch nachtrSglich zu evaluie¥endiese
Rekonstruktion sind die Informationen der Herkunft der Daten (Provenienz) entscheidend.
Ein weiterer wichtiger Aspekt ist dieverteilte Verantwortlichkeit bei der Archivierung.
Sowohl der Sponsor als auch der einzelne PrYfarzt haben Archivierungsverpflichtungen. Der
PrYfarzt muss persdnlich die Aufbewahrung seiner prYfungsbezogenen Unterlagen
(PrYfarztordner inkl. der Patientdentifikationsliste) gewShrleistender Sponsor die
Archivierung seiner gesamten Studienunterlagerria(T Master File) Durch die
unterschiedlichen Verantwortlichkeiten ist eine Unterscheidung der Herkunft der Daten
sinnvoll. Zudem besteht in der Nachnutzung die AnforderundrdeisionsfShigkeit welche

derzeit mithilfe von digitalen Signaturen gelSst worden Bi elektronischen Dokumenten
unterscheidet das Signaturgesetz ($fyy@wischen verschieden Formen von elektronischen
Signaturen. Es gibt die einfache elektronische Signatur, die fortgeschritekieom@bche

Signatur und die qualifizierte elektronische Signatur.

In der Biostatistik (siehe auch Fallstudie Biostatistik, Deliverable 3.1) kann ein
Provenienzdienst die Bereitschaftschaft zur Nutzung des-DiéAstes insgesamt erhshen,

indem dasgeistige Eigentum (Intellectual Property Rights, IPR) des einzelnen Forschers
geschYtzt wird. Das Interesse an IPR besteht, da die Forschungsdaten erheblichen Einfluss auf
den Erfolg der wissenschaftlichen Arbeit der einzelnen Biostatistiker haben. Der Grund
hierfYr liegt darin, dass sich aus den Forschungsergebnissen Patente ergeben k3nnen und eine
Patentierung nur msglich ist, wenn die zugrundeliegende Datenbasis bei Beantragung des

Patents nicht ffentlich zur VerfYgung steht. Der Provenienzdienst kann so@iuadlage

14 Gesetz Yber Rahmenbedingungen fYr elektronische Signaturen,
http://bundesrecht.juris.de/sigg_2001/index.html
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fYr die Etablierung von VertrSgen, welche den Umgang mit den Forschungsdaten regeln.
Weiterhin ist eineEnderungshistorie zur Nachvollziehbarkeit von €nderungen seitens der
Biostatistik notwendig. Die Herkunft der Daten ist dabei wesentlich. Besatz der
qualifizierten elektronischen Signatur ist im Bereich der Biostatistik jedoch nicht erforderlich,

sofern der Datenbestand der medizinischen DatensStze (MDAT) reinen Forschungscharakter
besitzt.
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7 WIissGrid Dienste Framework

7.1 FunktionalitSt

Diese Abschnitt konzentriert sich auf LZBRienste, die als GriDienste genutzt werden. Die
Nutzung von Web Services fYr LZA wie dem Planets Interoperability Framework ist auf einer
hSheren Applikationsschicht anzusiedeln, und deren Integration in das WDFRderzdit

nicht anvisiert.

Preservation
Planning /
LZA-Workflows

\Job O,

Submit
l \ register CEs

—

identify | CE
@extraot/' WDF| 4)stage-in LZA-

B stage—out@ Dienste

@ A—ingest@‘)

Repository

Abbildung 5: Interaktion Dienste-Repository durch WDF
In Abbildung 5 ist die Kommunikation zur AusfYhrung einer typischen LZA Aufgabe
schematisch dargestellt. Die Hauptkomponenten sind dabei

¥ das Reository, in dem die Daten vorliegen

¥ der WDFDienst, der meist eng mit einem Repository verknYpft ist und auch in einer

gemeinsamen SicherheitsdomSne angesiedelt ist

¥ der AuslSser einer LZAAufgabe, der mehr eine organisatorische als eine technische
Einheit ist, und meist durch Menschen gesteuert wird (z.B. die PreserPaioningEinheit

eines Forschungsarchivs)

Seite34 von49



WissGrid Spezifikation:Langzetarchivierungsdienste

¥ die LZA-Dienste, die auf Computing Elementen (CE) installiert sind und Yber Grid

Mechanismen angesprochen werden kSnnen

[Beschreibungen vohZA-Diensten und zugehsrigen CEs werden explizit beim WDF zur

Nutzung registriert]

Der Ablauf einer LZA Aufgabe wird Yber das WDF koordiniert und beinhaltet folgende
Schritte:

1. Submit: Annahme der LZMAufgabe (z.B. Konvertiere alle TIFF Daten, die Sltesr 2
Jahre sind, in ein JPEG 2000 Format)

2. Extract: Filterung der gefragten Daten aus dem Repository

3. Identify: Auswahl einer verfYgbaren CE, auf der der gefragte Dienst installiert ist
4. Stageln: Transfer der Daten (im Batch) auf das CE

5. AusfYhrung des Dierest

6. StageOut: Annahme der konvertierten Daten, nach Ablauf des Jobs; ggf.

Zwischenspeicherung der Daten

7. gdf. Relngest: RYckfYhrung in das Repository, gegebenenfalls unter neuerlicher Vergabe

von Metadaten und Erstellung einer neuen Obyékision

7.2 Architek tur
In dieser ersten Version der Spezifikation belSuft sich das folgende Kapitel auf eine

vorlSufige Skizze, die im weiteren Projektverlauf fortgeschrieben wird.
Der Einsatz des WDF ist an mehreren unterschiedlichen Stellen denkbar:

¥ aus der Administratio des Repositories (Archival Information Update, OAIS) heraus,
wenn eine Routine LZAAufgabe im laufenden Betrieb erfYllt werden muss, z.B. wenn alle

Objekte in einem veralteten Format in ein aktuelles Format migriert werden

¥ bei der Einfuhr neuer Objekia das Repository (Ingest, OAIS), z.B. zur Validierung

von Dateiformaten

¥ beim Zugriff auf Repository Inhalte (Access, OAIS), z.B. bei einer Migratien

Access LZAStrategie, bei der die Inhalte als Originale oder in einem Standard Format im
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Repositoryvorgehalten werden, und nur beim Zugriff in ein vom Nutzer gewYnschtes Format
YberfYhrt werden

¥ fYr Nutzergesteuerte Workflows, in denen LABienste benstigt werden

Um diese generische Einsetzbarkeit zu erreichen, ist das WDF als unabhSngige Komponente
konzipiert, die aber physisch "nahe" von einem HRegpository installiert wird: (a) um
maximale DatenYbertragungsraten fYr die oft umfangreichen zu transportierenden
Datenmengen zu erreichen, und auch (b) um ein Repository und ein zugehsriges WDF in
einergemeinsamen SicherheitsdomSne zu behalten und damit Rechtefragen zu vereinfachen.

Somit wird perspektivisch fYr jedes Repository ein WDF installiert.

Um dem WDF die Kommunikation mit verschiedenen Repositories zu erlauben, die auf
unterschiedlichen SoftwePlattformen basieren, ist die Definition der Schnittstelle zwischen
dem Repository und dem WDF (siehe Repository Spezifikation, Kapitel 2), wie auch die

Schnittstelle zwischen dem WDF und den Diensten als Standard zu definieren.

Die Registrierung der v&/gbaren LZADienste auf den CEs wird im Rahmen des WissGrid
Projektes voraussichtlich lediglich hd&ddiert. Perspektivisch wird die Architektur so offen
ausgelegt, dass die vom WisNetGRdbjekt geplante Service Registry an das WDF
angedockt werden ka. GeprYft wird auch, ob CEs und ihre zugehsrigen{énste einer
expliziten "Trust Zone" (z.B. Sffentlicher GH8erver vs. dezidierter LZ&Server mit starken
Sicherheitsrestriktionen) zugewiesen werden mYssen, um das Vertrauen der Nutzer zu

stSrken.
FYr die nSchsten Schritte werden zunSchst folgende einschrSnkende Annahmen getroffen:

* LZA-Dienste
Als LZA-Dienst wird zunSchst JHOVE (JSTGRarvard Object Validation
Environment, hul.harvard.edu/jhov®)r dieFormatcharakterisierung undalidierung
exemparisch hergenommen.

* Repositories
Als Repository wird zunSchst iRODS (Integrated Rbteented Data System,

www.irods.org exemplarisch hergenommen.

» Daten werden zu den Diensten transportiert.
Im Gegensatz zu dem Ansatienste zu Daten erlaubt dieser Ansatz eine

Lastverteilung auf die zur VerfYgung stehenden CEs. Zudem verarbeiten die Dienste
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die erhaltenen Daten ohne zusStzlich Rechte bezYglich des Datenzugriffs YberprYfen
zu mYssen. Allerdings muss bei der Stratedi@tén zu DienstenO mit hohen
Datentransportlasten gerechnet werden. Daher sollte in einer nSchsten Stufe auch die
M3glichkeit &Dienste zu den Dat€untersucht werden.
Das WDF soll die Zugriffskontrolle sichern.
Das WDF ist als unabhSngige Komponente in ldgge abzusichern, dass auf die
Daten, die an Dienste zur Verarbeitung geschickt werden, auch ein berechtigter
Zugriff erfolgt. Es stellt sicher, dass automatische Workflows unter BerYcksichtigung
der Zugriffsrechte auf Daten vollstSndig abgearbeiteti@reksnnen.
FYr jedes Repository wird ein WDF installiert.
Die einzelnen Repositories haben unterschiedliche SicherheitsdomSnen, so dass ein
gemeinsames WDF zu Problemen fYhren wYrde. Es ist zu kiSren, ob es so generisch
sein kann, dass es fYr unterschide Repositories einsetzbar ist.
Daten werden nur aus einem Repository verarbeitet und gegebenenfalls in dieses
wieder zurYckgeschrieben.
Szenarien, in denen Daten aus einem oder mehreren Repositories gelesen bzw.
verarbeitet werden und in einem odernmezen Repositories abgelegt werden, wYrden
in den Bereich fSderierte Repositories fallen und sind hier vorerst von der Betrachtung
ausgeschlossen.
Das WDF soll aus unterschiedlichen Anwendungsszenarien heraus agieren kSnnen:

o Beim EinfYgen neuer Objekte

o Aus einem Workflow heraus (bzw. durch den Nutzer)

o Beim Zugriff auf Daten

Anders ausgedrYckt: Die CRURunktionalitSten sollen wie folgt nutzbar sein:

o Einzeln
o Aus einem Workflow heraus

In der EScience erfreut sich Taverna, www.taverna.org.uk fYr die

Spezifikation md AusfYhrung von Workflowseiner gro§en Beliebtheit. Es ist
sicherzustellen, dass Taverna eingebunden werden kann.

o Im Rahmen von Datenmanagem&autinen

Die unteren beiden Schichten von WisNetGrid, Dated Informationen, sollen insbesondere
die
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* Bereitstellung von Diensten zur Integration und Vernetzung von Daten und
zugehsSrigen MetadatelRessourcen
o Metadatenund Ontologiedienste

o Verzeichnisse und Workflows
sowie die

» Einbindung von GrieDatendiensterYber der technischen Schicht der gemeinsamen
Hardware und MiddlewareRessourcen

gewShrleisten.

Im Sinne der BGrid-Philosophie (keine Eigenentwicklungen, wenn Wiederverwendbarkeit
m3glich ist) wird sich WissGrid mit WisNetGrid in Verbindung setzen undekiSnwieweit
das WDF zunSchst mit den obigen Anforderungen unter den angegebenen EinschrSnkungen

mit Methoden von WisNetGrid realisierbar ist.

* Der Einsatz von OSGIwww.osgi.org, einer Softwareplattform zum Bauen und
Verwalten von Anwendungen, ist iredDigital Library Community weit verbreitet.

Es ist zu untersuchen, in wie weit hierauf zurYckgegriffen werden kann.

7.3 Entwicklungsaufgaben
* Kommunikation mit WisNetGridProjekt und Evaluierung ihrer Technologien

* Falls WisNetGridTechnologien sinnvoll sincdgber mit dem WissGrideitplan nicht
zusammenpassen, dann eine Tbergaragger AlternativiSsung festlegen (z.B. fest
kodierte Workflows, Skripte, etc)

* Implementation
* Interaktion von Repositorien mit Diensten testen
* Anleitung schreiben

* Installationspaket stellen
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8 AnhSnge

8.1 Anhang 1: J -NetCDF Metadata Extractor

JaNEME oder derJ-NetCDF Metadata Extractor ist ein unter BSELizenz freigegebenes
Jhove2Formatmodul, das am Alfred/egenesinstitut fYr Polar und Meeresforschung
entwickelt wurde. Dieses Modul karirateien im NetCDH-ormatder Versionen 3.0 und

4.0 durch den Einsatz der Unidata jaetcdf Bibliothek 4.0.4 parsen und charakterisieren.
Mit den durch diesen Extraktionsprozess gewonnenen Metadaten kann JaNEME die
mitgelieferten Templates ausfYlleme du dem C3GridProfil des 1ISO 19115/139 und Dublin

Core konform sind.

JaNEME basiert so wie die ganze Jhowgiplikation auf dem Spring Framework 2.5. Dies
unterstYtzt die Verbreitung und spezifische Anpassung des Quellcodes, reduziert die Grs8e
des Coeés, steigert die Testbarkeit und Erweiterbarkeit, vereinfacht die Verwaltung der
AbhSngigkeiten und verbessert deutlich das Applikationsdesign dank der in Spring
verfYgbaren Designpatterns. Die grundlegende Konfiguration JaNEMEs ist in einer XML

Datei fYrihren Einsatz in dem IoC Container erhalten.

In der derzeit verfYgbaren Version kSnnen nur einzelne Dateien prozessiert werden;
Verzeichnisse oder Aggregate werden unterstYtmp€imierte Dateien (zip, tar.gz?) sind

vor der Metadatenextraktion zu entpask
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Unter http://aforge.awi.de/gf/project/jhove2/frast das aktuellste CandidaRelease 1
JaNEMEs sffentlich herunterladbar.

8.1.1 Projek t-AbhSngigkeiten

Neben der AbhSngigkeiten Jhove2's werden die auf der untenstehenden Tabelle erlSuterten

Bibliotheken fYr seine Kompilierung durch Maven und Exekution benstigt.

Maven Artifactld Maven Groupld Version
netcdf-java essi-unidata 4.0.41
velocity org.apache.velocity 1.6.2
velocity-tools org.apache.velocity 2.0-alpha1
derby org.apache.derby 10.5.3.0_1
mail javax.mail 141
spring-jdbc org.springframework 253
spring-aop org.springframework 253
cglib cglib 2.2
asm asm 3.2
simple-log-sif4| org.grlea.log.adapters 2.01

Tabelle 1: AbhSngigkeiten

Damit der automatische Download der nefedfa Bibliothek in Maven erfolgt, wurde die

folgende Remot&epositoryDeklaration in diepom.xm! Datei des Projektes hinzufYgt.

<project>
<repositories>
<repository>
<id>netcdf-java</id>

<url[>http://maven.generationcp.org/m2gadlri>

</repository>
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</repositories>

</project>

8.1.2 Quellcode -Architektur

Der Quellcode und seine JUnit tests liegen in Eackagesrc/main/java bzw. src/test/java.

Alle dazugehsrigen Ressourcen findet man im Verzeichaigiain/resources/netcdyf.

Die Registrierung des NetCEHoduls im Jhove Namespace erfolgt durch das EinfYgen des

folgenden Textes in die Propeiateisrc/main/resource/properties/dispatcher.properties.
info:\:jhove2/format/netcdf NetCDFModule

Die ndtigen Beans, ihr Geltungsbereich, die gegenseitigen AbhSngigkeiten und ihre
zugehsSrigen Ressourcen werden sikv/main/resources/netcdf/netcdf-config.xml nach der

Spring 2.5 Syntax deklariert.

org. jhove2 . module.format.netcdf

annotation

NetCDFModule

public String version

puhblic String release
constant puhblic String rights

private Metadata metadata

public long parse{]HOYEZ jhovez, Source source)
display public Yalidity validate{JHOVEZ jhowve2, SOURCE source)
public void setMetadata{Metadata metadata)

interceptor

metadata

L heans rofile
validation P

Abbildung 6: Package Diagram
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In der Abbildung 6 ist die Organisation des Codes schematisch dargestellt. Im Package
org.jhove2.module.format.netcdf, findet man die KlasseNetCDFModule — das Herz
JaNEMESD und ihre anverwandten Subpackages.

Das Packagenetadata besteht aus den Subpackadesns und profile. Die von dem
Fileheader extrahierten Attributwerte werden in eindenedata Bean (aus dem Subpackage
beans) gespeichert, dessen InstanzdasNetCDFModul durch eine SpringgearrReferenz

Deklaration angelegt wird.

Die Implementierung enthSlt zwei Metadatenprofile, nSmdigBrofile und DCProfile. Die
beiden befinden sich im Subpackageofile und sind fYr die Generierung der
Metadatendarsteng durch das AusfYllen einegpache Velocity Templates mit den in

Metadata-Beans gespeicherten Attributenwerten verantwortlich.

Die Profile k8nnen nur die Standardausgabe durch eibemactDisplayer erreichen. FYr
diesen Zweck liefert JaNEME beis|hieft die DisplayerC3ProfileDisplayer (identifiziert als
c3grid) und DCProfileDisplayer (identifiziert als dublincore) im Subpackagelisplay mit.
Der Endbenutzer kann dennoch die Displad#€IN, Text oderXML weiterverwenden.

Anpassungen an andere Maagenprofile sind leicht msglich. Die Anwendung von JaNEME
ist damit flexibel, der Nutzer entscheidet zur Laufzeit, auf welches Metadatenprofil er die

extrahierten Metadaten mappen will.

So kann mit den Aufrufen
Jjhove2.sh -d c3grid -o output.xml /home/user/Beispiel.nc bzw.
Jjhove2.sh -d dublincore -o output.xml /home/user/Beispiel.nc

die Metadateninformation des gleichen Files Beispiel.nc einmal im Hinblick auf das
C3Metadatenprofil und einmal auf Dublin Core extrahiert werden.

DarYber hinaus werden di€emplates, die Profile sowie die Displayer in detcdf-

config.xml Datei eingetragen.

Allgemeine Konstanten wiekeyword delimiter, default buffersize und das enum
variable _recognized_attributes werden im InterfaceConstant aus dem Packageonstant

abgelgt.

Im Package annotation befindet sich der Quellcode fYr die Methodemotationen
@RequiredProperty und @'alidate. Die erste wird bei BeaBetters verwendet und liefert
bei der RYckgabe eines NMllertes eine Warnung. Wird ein StriRgturntyp erwast, so
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wird null durch dPlease insert a valueO in der Ausgabe ersetzt. Die zweite Annotation ist fYr
Setters und zeigt an, dass der Sedteing-Parameter nach einer Validierungskette verifiziert

sein soll.

Die Subpackageterceptor undvalidation bieen eine VerifikationsfunktionalitSt fYr Beans
Properties annotiert mit @quiredProperty oder @alidate. Diese Eigenschaft wird im
folgenden Abschnitt ausfYhrlicher diskutiert.

Das Standard JaNEME Mapping isvc/main/resources/netcdf.properties definiert die
Beziehungen zwischen dedetCDF globalen Attributen und den Bedroperties durch
AusdrYcke der Art

netcdf.metadata.{Attribut_name}= {Sett&usdruck relativ zu dem Metadata Bean}Als ein
Beispiel wYrde die Definition

netcdf-metadata.acknowledgment=documentation.acknowledgment

bedeuten dass das Attribut OacknowledgmentO in

Metadata.getDocumention.setAcknowledgment() zu speichern ist.

Dieses Mapping kann beliebig modifiziert werden, wobei dazu neu compiliert werden muss.
Als Alternative dazu bietet J&NE dem Endbenutzer die MSglichkeit, das Mapping durch
eine PropertyDatei zu steuern, deren Pfad in der SysBnoperty netcdf. mapping angegeben
werden muss (Beispiel4VA_ OPTS= “-Dnetcdf. mappings=/home/user/myMapping “).

In diesem individuell anpassbar&ile kann dann auctias SchlYsselwsrtertrennzeichen als
regulSrer Ausdruck mittelgetcdf metadata.delimiters=[,\n]+ festgelegt werden. Sollte die

Propertynetcdf. mappings nicht definiert sein, wird das standard Mapping verwendet.

Am Ende der c3gridProfil-Ausgabe werden all die Attribute und ihre Werte als Kommentar
aufgelistet, fYr die kein Mapping definiert wurde. Dies erm3glicht Korrekturen der Ausgabe
durch XSLT Transformationen oder weist darauf hin, dass Anpassungen in dem Mapping

nstig sein kSnngn.

8.1.3 ValidierungsfunktionalitSten

Mit Hilfe der AOP (Aspect Oriented Programming) UnterstYtzung ist eine Validierung in
JaNEME msglich. Die Klass&alidateAroundAdvice aus dem Packagedlidation verhSlt
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sich wie ein Interceptor fYr Getters und Setterdein Metadatenbeans, deren Instanzen durch
Proxies gehandelt werden. Durch die Deklaration e@esnameAutoProxyCreator 's wird

dieses VerhSltnis dem loC Container mitgeteilt.

Die Methodeinvoke der JaveKlasse ValidateAroundAdvice kann vor und nach dewufruf
der BearnTargetMethode ablaufen. & kann YberprYft werden, ob die begleitenden
Annotationen @equiredProperty und @ alidate existieren, und ein entsprechender

Validierungsprozess kann durchlaufen werden.

Die Annotation @ alidate prSzisiert den Nmen einer Validierungskette, der mit detheiner
ValidationChainBean in der Springonfiguration netcdf-config.xml Ybereinstimmt. Eine
Validierungskette besteht aus einer ArrayList von Validatoren und &irieg-Nachricht fYr

den Fall, dass die Valitlan scheiterbwenn die MethodeésValid der ValidationChairfalse
zurYckgibt. Dies ermsglicht das Testen der KonformitSt von Variablennamen mit einem
bestimmten Vokabular, z.B. der CF Convention, in einer spezifischen Reihenfolge. Immer
wenn die Methde isValid eines Validators true zurYckgibt, sind keine weiteren
Verifikationen mehr nstig. Bei einem Fehlschlag eines Validators wird eine weitere
Verifikation durch den nachfolgenden Validator in der Kette erzwungen. So kann eine Kette

false dann unchur dann zurYckgeben, wenn alle ihre Validatgizésa zurYckgeben.

Ein Vorteil der Validierungskette besteht in der Wiederverwendung der Validatoren in
verschiedenen Ketten.

Die Klassen fYValidationChain, Validatoren und ihre unterstYtzenden Klassdimdien sich

im Subpackagealidation.

FYr die Verbreitung des Moduls ist wesentlich, dass die Erweiterung einer Validation in
JaNEME konzeptionell sehr trivial ist. Die weitere Entwicklung eines vorhandenen
Vokabulars sowie die Integration eines neuenas Blodul sind mSglich. Dieses Vokabular

kann in einem enum, array oder sogar in einer Datenbank gespeichert werden. Exemplarisch
ist das fYr den CFValidator, der eine portable Apache Derby Datenbank bestehend aus 1907
CF-Standardnamen und 145 Aliasesragt.

8.1.4 EinschrSnkungen

Das erste Release JaNEMEs wurde an der Alpha jrdNe2.zip angebunden. Um m3gliche
Kompilationsprobleme zu umgehen, ist in dem oben aufgefYhrten Verzeichnis am AWI das
Gesamtpaket Jhove und JaNEME enthalten. Mit den Entwickleridiove?2 ist aber bereits
Kontaktaufgenommen worden. Sie begrY8en sehr die hier vorstellten Entwicklungen und
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erachten sie als so wichtig, dass Yber eine Integration von JaNEME in die offizielle Jhove

Distribution nachgedacht wird.

Derzeit gibt es drei weentliche Limitierungen beim Einsatz von JaNEME. So ist bei

Modifikationen im Quellcode unbedingt Eclipse als Entwicklulgg erforderlich.

Die beiden anderen Limitierung sind inhaltlicher Art: Jhove2 enthSit im Vergleich zu Jhovel
bedeutend weniger Fortmaodule. Daher werden derzeit alle NetGD&teien (au8er zip) als
UTF-8 identifiziert. DafYr wurde ein Workaround eingesetzt, indem in der Klasse

org.jhove2.module.identify.IdentifierModule folgende Ersetzung vorgenommen wird:

id= new Formatidentification(Configure.getReportable(Format.class, , UTFS8Format"),

Confidence.PositiveGeneric, this.wrappedProduct);
durch

id= new Formatldentification(Configure.getReportable(Format.class, ,,NetCDFFormat*),

Configende.PositiveGeneric, this.wrappedProduct):

Da es keineéstandards fYr das Mapping von NetCDF auf ISO 19115 oder Dublin Core gibt,
muss der Endbenutzer eventuell die entsprechenden Templates oder sogar den Quellcode

anpassen.
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8.2 Anhang 2: Glossar

Bitstream Preservation Bitstream Preservation ist eine Form dangzeitarchivierung, die
darauf zielt, dass jedes Bit eines Datenobjekts ohne unbeabsichtigte VerSnderungen
verfYgbar ist. Sie begegnet so zum Beispiel dem Verfall geiclgermedien und
Speichetechnologien und beinhaltet AktivitSten wie regelmS8ige fittgtests und das
Anlegen von verteilten und unabhSngigen Kopien. In einem-@riteld ist die
Schaffung spezifischer "Trust Zones" denkbar, in denen ausgewShite SRessgeaircen
besondere QualitStaund Sicherheitskriterien erfYllen. (Siehe auch DXEnerische

Langzeitarchivierungsarchitektur fYr®rid", Anhang 3.)
Charakterisierung: siehe Formatcharakterisierung

Content Preservation Content Preservation ist eine Form der Langzeitarchivierung, die
darauf zielt, die technische Nutzbarkeit von Datenerhalten. Sie umfasst AktivitSten
wie eine kontinuierliche Beobachtung der Technologieentwicklung, technische
QualitStskontrollen und Erhaltungsmagnahmen wie Féwmaertierungen/Migrationen
oder die Bereitstellung von Emulatoren. (Siehe auch D3.Genérische
Langzeitarchivierungsarchitektur fYr@rid", Anhang 3.)

CRUD: CRUD steht fYrCreate/Read/Update/Delete und stellt die Grundbausteine von

Datenverwaltungssystemen (z.B. Datenbanken und Repositorien) dar.

CSV: Comma Separated Valuesteht fYr dudc Komma und ZeilenumbrYche definierte
zweidimensionale Datenfelder (z.B. Zahlenkolonnen) in AS¥zteien. Dieses einfach
strukturierte Format ist in RFC 4180 beschrieben. Moderne Anwendungen wie Excel sind
nicht auf das Komma als Trennzeichen angewieBen Nutzer kanrdas Trennzeichen
hiervorgeben.

Data Curation: Eine Form der Langzeitarchivierung, die darauf zielt, die intellektuelle
Nutzbarkeit von Daten zu erhalten. Sie umfasst AktivitSten wie die Konzeption von Daten
und Metadaten, Versionierung vorDbjekten, Bereitstellung von notwendigen
Hintergrund und Kontextinformationen, etc. (Siehe auch D3.1 "Generische

Langzeitarchivierungsarchitektur fYr®rid", Anhang 3.)

Digitale Objekte: Digitale Objekte sind digitale Daten, die als intellektuelle Eieheaus

(einer oder mehreren) Dateien, zugehSrigen Metadaten, sowie einem Netzwerk aus
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anderen Objekten bzw. referenzierbaren Informationen bestehen kSnnen. Objekte kSnnen
alle Arten von Daten umfasserstrukturiert, semstrukturiert (z.B. XML-basiert),oder
unstrukturierte Daten wie z.B. Bilder oder Videos. Um sie explizit zu beschrieben, kSnnen
so genannte Paketformate benutzt werden, die zugehSrige Metadaten (z.B. deskriptiv,
administrativ, Audit Trails) wie auch Relationen zu anderen Objekten uretnert
ErschlieSungsmaterialien enthalten.

Formatcharakterisierung: Ein Dienst zur Formatcharakterisierung extrahiert aus digitalen
Objekten Metadaten wie z.B. die eindeutige Bezeichnung des Formats und der
Formatversion. Die Metadaten kSnnen technischeuiNsein, wie z.B. AuflSsung und
Farbrauminformationen bei Bildformaten oder Erstellungssoftware-hadiware, aber
auch deskriptive Metadaten, die das Objekt intellektuell beschreiben, wenn sie eingebettet

sind. Metadaten sind notwendig, um Daten effekéirwalten und nutzen zu kSnnen.

Formatkonvertierung: Dienste zur Formatkonvertierung YberfYhren digitale Objekte von
einem Format msglichst verlustfrei in ein anderes. Damit ist es nicht nur msglich wichtige
Daten in veralteten Formaten durch die Umwang in aktuelle Formate nutzbar zu
halten, sondern auch der Datenaustauch kann durch die Anpassung von Daten an fremde

Schnittstellen und Software erleichtert werden.

Formatvalidierung: Formatvalidierung ist die PrYfung eines digitalen Objekts auf seine
technische Korrektheit, ob die syntaktischen und ggf. semantischen Vorschriften des

Formats eingehalten werden, und stellt einen Teil einer QualitStssiclaamng

Forschungsdatenarchiv(bzw. synonym "Forschungsarchiv"): Ein Forschungsarchiv umfasst
Technk und Organisation (z.B. Betrieb, Finanzierung, Verantwortlichkeiten). Dazu passt
es die generischen FunktionalitSten von Repositorien an den spezifischen Kontext einer
Community an (z.B. Anwendungsszenarien, organisatorischer Rahmen). Vor allem
VertrauenwYrdigkeit und Langzeitarchivierung von Objekten bauen zwar auf die
technische Basis von Repositorien und LRfensten, kSnnen letztlich aber nur durch
darYberliegende organisatorische Magnahmen gewShrleistet werden (z.B. finanzielle
StabilitSt, Rollen fiYPreservation Planning und Aud)t

Langzeitarchivierung (LZA): Alle AktivitSten, die darauf abzielen die Nutzbarkeit digitaler

Daten angesichts eines sich verSndernden Kontextes (zeitlich, technisch, intellektuell, etc.)

!> Research Libmées Group. (2002). Trusted digital repositories: Attributes and responsibilities. ARGRILE
Report. http://www.oclc.org/programs/ourwork/past/trustedrep/repositories.pdf
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zu erhalten. Formen der Langzethivierung sind Bitstream Preservation, Content
Preservation und Data Curation. (Siehe auch D3.1 "Generische
Langzeitarchivierungsarchitektur fYr@rid", Anhang 3.)

Metadatenextraktion: siehe Formatcharakterisierung

NetCDF: Das Network Common Data Forma ist ein binSresDateiformat fYr den
Austausch wissenschaftlicher DaférDas Dateiformat ist selbstbeschreibebes gibt

einenHeadey in dem nebemetadaten(in Form vongeordneten PaaresusSchlYsseln

und Attributen) auch die Struktur des Datenbereichs beschrieben ist. Die Daten selbst sind

als (ein oder mehrdimensionaleArrays abgelegt.Dies ermSglicht einen schnellen
Zugriff.

Konvertierung: siehe Formatkonvertierung

Provenienzdienst Ein Provenienzdienst erfasst und speichert Informationen Yber Prozesse,
die Daten verarbeiten und verSnddEn erm3glicht es dadurch die Verarbeitungsschritte
langfristig nachvollziehbar zu dokumentieren, um die AuthentizitSt von Daten spSter
bewerten zu k3nnen. Es handelt sich dabei um eine QuerschnittsfunktionalitSt, die z.B. in
der Middleware implementiegein muss.

Repository. Softwaresystem zur Verwaltung von digitalen Objekten. Neben der Verwaltung
von digitalen Objekten (speichern, abrufen, verSndern bzw. neue Versionen anlegen)
bieten Repositorien auch zumeist generische Mechanismen zur Einbettudbjelde in
wissenschaftliche und interaktive Workflows, z.B. fYr die kollaborative Bearbeitung von
Objekten in interaktiven Editoren, oder fYr automatisierte wissenschaftliche
Berechnungen.

Trust Zone: Gerade in der LZA ist die IntegritSt und Sicherheih \Daten oft besonders
relevant (siehe Gloss&intrag zu "VertrauenswYrdigkeit”). Dies vertrSgt sich mitunter
nicht mit der Offenheit und VerfYgbarkeit von Ressourcen in einerl@rastruktur. Zur
Abhilfe kSnnen "Vertrauenszonen" (Trust Zone) auf spéan GridRessourcen
geschaffen werden, die durch besondere technische und organisatorische Ma8nahmen
einen hohen Grad an VertrauenswYrdigkeit sicherstellen k3nnen (z.B. Datensicherheit,

DatenintegritSt, Bit Preservation). Trust Zones k3nnen Teil des eftez einer Grid

18 http://de.wikipedia.org/wiki/NetCDF
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Infrastruktur wie DGrid sein, kSnnen aber technisch auch explizit getrennt von der

offenen Computésrid-Infrastruktur sein, wo das notwendig ist.
Validierung: siehe Formatvalidierung

VertrauenswYrdigkeit: "Eigenschaft eines Systems, gemSfinen Zielen und
Spezifikationen zu operieren (d.h. es tut genau das, was es zu tun vorgibt bzw. was seine
Betreiber versprechen, dass es tut). Aus der Sicht eines Benutzers ist ein System
vertrauenswYrdig, wenn seine Erwartungen erfYllt werdgEntnonmen aus
"Kriterienkatalog zur PrYfunged VertrauenswYrdigkeit von-Blystemety nestor (Hrsg.),

2009, urn:nbn:de:0002008071014 In der Langzeitarchivierung wird die
VertrauenswYrdigkeit Yblicherweise durch Kriterien geprYft, die die Wahrscheiitlichke

der Nachnutzbarkeit der Daten erhShen.

WSDL: Die Web Services Description Languageist eine Beschreibungssprache fYr
Netzwerkdienste Web-Service3 zum Austausch von Nachrichtenfd@asis vonXML .
Mit Hilfe von WSDL kSnnen die angebotenen Funktionen, Daten, Datentypen und
Austauschprotokolle einé&/eb-Savice beschrieben werden. WSDL ist unabhSngig von

Plattform,Programmiersprachend Rotokoll und wurde vonwWorld Wide Web Consortium

entwickelt.
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