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Situation heute: Schlechter Datenzugang in Wissenschaft und
Forschung fuhrt zu Doppelarbeit und Mehraufwand

» Wachsende Datensilos in
Fachabteilungen und an Lehrstiihlen
ohne Zugéanglichkeit und
Standardisierung

* Macht der wissenschaftlichen
Fachverlage verhindert barrierefreien
Informationszugang

» Hypothesengetriebenes Arbeiten
nutzt Daten zur Beantwortung von
Fragestellungen ohne
Berlicksichtigung derer Nachnutzung

« Komplexe Erkenntnis wird kognitiv
erzeugt, seriell kodiert und daraufhin
wieder kognitiv dekodiert
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Situation heute: Stetige Triebkrafte fur Veranderungen im

produzierenden Gewerbe in Deutschland

100% 100% 140%
7
Materialkosten heben >50% der Umsatze auf
(Personalkosten <20%)* 7 5 63

Materialeffizienz mit 10-fach hoherem EBIT-
Einfluss als Energieeffizienz; 30-fach hoher
als Logistikeffizienz*

70

Gross Revenue
Distribution in %

*destatis (2017) )

Altl: Reducing Material Basis Alt2: Increasing Revenue
Costs by 4% by 40%
® Material Costs Other Costs EBIT

Ressourcenreiche Lander nutzen Rohstoffe
strategisch oder grtinden Kartelle (z.B. Kupfer,
seltene Erden, Ol)

Neue Herausforderungen: Klimawandel,
Ressourcenknappheit, Bevolkerungswachstum

Abbau seltener Erden in der Mongolei mit chinesischer Beteiligung 9 Wikimedia



Situation heute: Stetige Triebkrafte fur Veranderungen im

produzierenden Gewerbe in Deutschland

11001000 00001 0110110
0100000 01000 0110000
Wachsende Datenmengen in Silos ohne . 0
Gewahrleistung von Interoperabilitat

Technologischer Fortschritt ermoglicht neue

Analysemethoden und Herangehensweisen.

)1100001 01101100 01101100 01101111 0010000




Ein Werkstoffdatenraum ist die zentrale Antwort auf die
Herausforderungen der Zukunft im Bereich der Werkstofftechnik

...muss so strukturiert ...Muss so ...muss ...muss Verlasslichkeit,
sein, dass systematisiert sein, anpassungsfahig Sicherheit, Exklusivitat,
Informationen dass sich inharente genug sein, um neue Schiutzbarkeit und
auffindbar und Zusammenhange Erkenntnisse zu Falschungssicherheit
zuganglich sind. abbilden lassen. integrieren. der Daten garantieren.




Ziel ist eine breit zugangliche und systematisch nutzbare digitale

Infrastruktur

» Erzeugung von » Speicherung von » Datenverarbeitung, » Datenanalysen,
Materialdaten Materialdaten Modellentwicklung Datenbewertung
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Ziel ist eine breit zugangliche und systematisch nutzbare digitale

Infrastruktur — traditioneller Informationsgewinn, neuartige Verwertung

» Erzeugung von » Speicherung von » Datenverarbeitung, » Datenanalysen,
Materialdaten Materialdaten Modellentwicklung Datenbewertung
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Daten und Erkenntnisse Verwertung

Sample| Value

Publikation, Text

Datenbank




Ziel ist eine breit zugangliche und systematisch nutzbare digitale

Infrastruktur — dezentrale Speicherung mit zentralem Mapping

» Erzeugung von » Speicherung von » Datenverarbeitung, » Datenanalysen,
Materialdaten Materialdaten Modellentwicklung Datenbewertung

©Fraunhofer IWM
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Unbedingte Datensouveranitat durch
dezentrale Speicherung

Standardisierte Protokolle regeln Mal3 an
Zugangsberechtigungen

Einheitliches Framework ermoéglicht Querying,

Mapping, sowie Zusammenfihren
ausgewerteter Metadaten




Ziel ist eine breit zugangliche und systematisch nutzbare digitale

Infrastruktur — breite Datenlage fuhrt zu robusten Vorhersagen

» Erzeugung von » Speicherung von » Datenverarbeitung, » Datenanalysen,
Materialdaten Materialdaten Modellentwicklung Datenbewertung

©Fraunhofer IWM

Analyse dezentraler Daten Statistische Modellierung Schatzung unbekannter Werte Simulation




Die Plattform MaterialDigital ist der erste vernetzte Schritt zur

Erstellung eines angepassten Werkstoffdatenraums

Ontologieentwicklung
Entwicklung IT-Infrastruktur — Software & Hardware M ATE R I A I_ D] GIT AI_

WS LI Y ETIEILTE Die breiten Netzwerke aus Industrie,

Universitaten und Forschung der

Implementierung von Use Cases / ersten inhaltlichen Ansatzen beteiligten Institute und
Organisationen liefern das

notwendige Know-How fiir die
Plattformmanagement Grundstein|egung_
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Innovationsplattform MaterialDigital - Kontakt
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Karlsruher Institut fur Technologie Werkstofforientierte
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MAX-PLANCK-INSTITUT FUR
EISENFORSCHUNG GMBH

www.materialdigital.de

) Dr. Heike Fliegl
Karlsruher Institut fir Technologie

Tel.: +49 (0)721 608 28950
E-Mail: inffo@material-digital.de







Gemeinsame Strategie zur Ontologieentwicklung fur die Plattform
MaterialDigital

Uberlegungen zur Entwicklung einer Ontologie fur die Materialwissenschaft und Werkstofftechnik im
Rahmen der BMBF Ausschreibung MaterialDigital; Prof. Dr. Peter Gumbsch; Markus Niebel,
Informationsworkshop, Berlin, 9.1.2020

~ Fraunhofer

IWM

2 IWT

Leibniz-Institut fir
Werkstofforientierte
Technologien
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Ausgangspunkt sind die Anspruche der BMBF Ausschreibung

b

Es soll die Basis flr eine gemeinsame
Sprache (,,Material-Ontologien*)
geschaffen werden, ebenso wie
standardisierte Schnittstellen, die einen
reibungslosen Austausch von Daten und
Begrifflichkeiten, aber auch von digitalen
Methoden untereinander ermoglichen.

11

7 Entwicklung einer konkreten Ontologie fuir eine Materialklasse: b

39 Uber den Spezialfall eines Materials hinaus abstrahierend sollen in der &
Ontologie alle relevanten Eigenschaften und Prozesse in Bezug auf eine
Materialklasse erfasst und abgebildet werden.

73 Zusatzlich sollen in enger Abstimmung Software-Tools erstellt werden, &&
um mit der Ontologie arbeiten zu kdnnen.

39 Und schlieBlich soll ein Kuratierungskonzept erarbeitet und kc
demonstriert werden, um die Ontologie langfristig anpassen sowie in
einen groReren Kontext einbetten und gleichzeitig kompatibel zu
anderen Materialklassen halten zu kdnnen.

33 Es wird erwartet, dass die Ontologie im Rahmen des Vorhabens am 13
praktischen Beispiel angewendet, d. h. mit realen Daten der zugrunde
liegenden Materialklasse verknupft wird. Die semantische Abfrage von
Materialinformationen auf Basis der Ontologie soll demonstriert
werden.

16




Ausgangspunkt sind die Anspruche der BMBF Ausschreibung

Entwicklung einer konkreten Ontologie fur eine Materialklasse:

Représentation relevanter Eigenschaften und Prozesse

Software zur Nutzung und Fortentwicklung

Ontologie als gemeinsame Sprache
Kuratierung und Kompatibilitat

Verknlpfung von Daten und Ontologie; semantische Abfrage von
Eigenschaften

17
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Szas Die Plattform MaterialDigital (PMD) ist kein Datenrepositorium, sondern
eine einheitliche, integrative Schnittstelle fir Wissensmanagement.
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Die Ontologie soll unsere gemeinsame Sprache sein, um
diese Schnittstelle definieren zu kdnnen.

Bl )
Was ist eine Ontologie und was soll
sie bringen?

Was sind die Anspriche an die
PMD Ontologieentwicklung?

AN T
Wie kann eine

Anwendungsontologie praktisch
aussehen?

©Fraunhofer IWM




Was ist eine Ontologie und was soll sie bringen?

Eine Ontologie ist eine explizite, Die Ontologie druckt
formelle Spezifizierung einer Relationen von

geteilten Konzeptualisierung Konzepten explizit aus.
(Gruber, 1993). Sie ermdglicht uns damit
u.a.
Standardisierung/
Eine PiZZ&OﬂtOlogie: Vereinheit”chung
Sronery Infergnzen
hasSalami Konsistenzprifung
—— Automatisiertes
Abfragen
...bezuglich des darin
reprasentierten Wissens.

Class: vegetarianPizza Class: meatPizza
Inst: Pizza Margherita Instance: Pizza Salami

_

Zur weiteren Recherche:
» Vortrag Prof. Harald Sack am Fraunhofer IWM am 21.10.2019: https://t.co/EDalCnho3y
* Noy & McGuiness, 2001: Ontology development 101: A guide to creating your first ontology. Link

19


https://t.co/EDaICnho3y
https://protege.stanford.edu/publications/ontology_development/ontology101.pdf

Was iIst eine Ontologie und was soll sie bringen?

©Roz Chast/The New Yorker [1]

Noch keine Ontologie:
Taxonomie (mit ,is_a“-Vertiefungen)

"
. '\an .
3@‘* turning
“@99 machine
tbut

Noch keine Ontologie:

Workflow/Prozessbeschreibung

20



Was ist eine Ontologie und was soll sie bringen?

Die Ontologie berlcksichtigt eine inharente Logik der
Informationen.

Die explizite Nachvollziehbarkeit der Logik steht im
Mittelpunkt.

Die Ontologie ist dann ausreichend, wenn sie im Stande
ist, die reale Logik des Beobachtungsgegenstands
hinreichend abzubilden. Fertig ist sie nie.

APPLICATIONS

Die Ontologie ermoglicht die Strukturierung von
Datensatzen in Form eines Wissensgraphen.

©Bnode.org[2]

Die Ontologieentwicklung bedient sich der Werkzeuge
. The Semantic Web Stack, Link des Semantic Web Stack

* Web Ontology Language (OWL), Link
* Ressources Description Framework (RDF), Link

Zur weiteren Recherche:

21


https://www.w3.org/standards/semanticweb/
https://de.wikipedia.org/wiki/Web_Ontology_Language
https://de.wikipedia.org/wiki/Resource_Description_Framework

Was ist eine Ontologie und was soll sie bringen?

§

©Bnode.org[2]
Zur weiteren Recherche:
 The Semantic Web Stack, Link
» Web Ontology Language (OWL), Link
» Ressources Description Framework (RDF), Link

Die explizite Nachvollziehbarkeit der Logik steht im

d, wenn sie im Stande
tungsgegenstands
g ISt sie nie.

Die Ontologie ermoglicht die Strukturierung von
Datensatzen in Form eines Wissensgraphen.

Die Ontologieentwicklung bedient sich der Werkzeuge

des Semantic Web Stack


https://www.w3.org/standards/semanticweb/
https://de.wikipedia.org/wiki/Web_Ontology_Language
https://de.wikipedia.org/wiki/Resource_Description_Framework

Was sind die Anspriche an die PMD Ontologieentwicklung?

Bottom-Up Prozess: Doméanenexperten « Stete Moglichkeit der Erweiterung und
definieren ihre Ontologie. Adaptivitat. Ontologie ist niemals ,fertig”.

Organisches Wachstum innerhalb der » Praktischer Anwendungsnutzen steht im
Domanen, erst langfristig Integration. Vordergrund. Standardisierung ist nur
einer davon.




Was sind die Anspriche an die PMD Ontologieentwicklung?

Leibniz-Institut fir
J Werkstofforientierte

Technologien

Metadaten
Autor: C I I
Process Step: (

Object Characteristics: (
Material Characteristics: (

N7 N7 N N7 N

Station Characteristics: (.




Was sind die Anspriche an die PMD Ontologieentwicklung?

Reprasentation und Austausch verfugbarer Metadaten Manuell, wenig
IT Erfahrung

o

Einheitliches
Austausch-
format

N2 IWT v

automatisiert, IT
Leibniz-Institut fur .
Werkstofforientierte Erfahrung notwendlg

Technologien




Wie kann eine Anwendungsontologie praktisch aussehen?

©Fraunhofer IWM

Beispiel am Fraunhofer IWM

Beschreibung multidimensionaler Wechselwirkungen eines Zugversuch-Workflows

BN [ |

Ansprlche:

Kein Expertenwissen zum Verstandnis des Workflows notwendig.
Berlcksichtigung des multiskaligen Materialcharakters (Mehrwert
Materialwissenschaft!) und Nutzung des dariber vorhandenen Lehrbuchwissens.
Berlcksichtigung der multidimensionalen Abhangigkeitsbeziehungen.
Darstellung von Ursache-Wirkungs-Beziehungen.



Wie kann eine Anwendungsontologie praktisch aussehen?

JZeit“ diskret statt kontinuierlich: Workflowschritte als Zeitschritte.

Komplexe Modelle (z.B. Ofenverhalten) werden zunachst nur als
allgemeine Prozessparameter bericksichtigt.

Das Ausmalf von formellen Verhaltenszusammenhangen wird
vernachlassigt. Fokus darauf, dass ein Zusammenhang besteht:
y = f(x,z) wird zux,z - y

Ex ante: Annahme der Eigenschaften des
Ausgangsmaterials.




Wie kann eine Anwendungsontologie praktisch aussehen?

Use case layer

Process layer Heat Specimen
treatment preparation
OO

Sub processes OO /{D—O—O OO Process

engineer
A
vV

Material layer \ﬁ\y

Macro Material property

Non-
professional

—~
-

indin

Material structure

Meso Material property

Material structure

© Micro 9
S (@)
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wn (d))
Nano 2
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\/ Material

scientist




Wie kann eine Anwendungsontologie praktisch aussehen?

Process
parameter #2:
Duration

Process
parameter #1.:
Temperature

ID:1.1.1 ID:1.2.1

Process #1: Process #2:
Annealing Quenching
Process Process
Parameters IDs: Parameters IDs:
1.1.1,1.21, ...

Weitere Apekte:

» Lehrbuchformeln
Implementieren.

Material Material property

property ,,grain »grain size“ after
Einheiten size“ after annealing
. . . initialisation ID: 2.14.1
berlcksichtigen. (process #0) Dependency:

ID: 2.14.0 2.14.0,11.1,1.2.1

Detailtiefe erweitern







Backup: Zukunftsausblick: Ausbau des Wissensgraphen und Anschluss

an die European Materials Modelling Ontology (EMMO)

. teﬂ,\\;,ora\,¥>‘°‘“ material
haS_

sxaocef", >  state

material
o relation

z ‘sign’

()

g Hall-Petch equation i)

= \%(3‘9

|
_,Ctg has_te poral_part

(L
\na‘-' 93 —_ O-O + g

7y V A
https://github.com/emmo-repo -,



Backup: Zukunftsausblick: Unmittelbare Simulationsberechnungen

anhand der unterliegenden Ontologie

Heat Treatment

Mamespace: OIE

Process parameters

s AT: 200 °C
* a:0.075
| Expand |
| Open report |
Haot Ralling Heavy Plate Cold Rolling Thin Sheet L Thin Sheet Cutting
O O O O O 0 Q
MS35517 %351 . T o T o
Thin Sheet Thin Sheet
Mamespace: OIE MNamespace: OIE
Label: M55517_x351 Label: M55517_x351
Material properties Materal properties
* Grain size: 55 pm * **Grain size: 70.00 um
* **Yield stress: 25.02 MPa *  **Yield stress: 25.07 MPa

computed value

Specimen

o
AAMO45_053

Specimen

O
AANMO45 054

Specimen

a
AAMO45 055

Specimen

O
AAMO45 056

Specimen
O
AAMO45_057

Specimen
O
AANMO45 0561

Tensile Test

o

Specimen
O
AAMO45 0562

32



Plattform:
Bereitstellung einer Beispielontologie
zur nachvollziehbaren Darstellung der
Erwartungen an die Ldsungen.
Entwicklung und Bereitstellung einer
Kollaborationsumgebung zur
Ontologieentwicklung.

Anspriche an eine Ontologie
beispielhaft definieren.

Anspriche an Metadaten und Linked
Data initial definieren

Backup: Zuklnftige Zusammenarbeit und Beitrage

Zuwendungsempfanger:
Entwicklung der Ontologie fur die
eigenen Anwendungsfalle sowie
deren Integration innerhalb der
erzeugten Umgebung und
Anforderungen.

Maoglichkeit der Anwendung
vorhandener Ontologieansatze
Uberprifen.

Mapping gewahrleisten, das die
eigenen Datenbezeichnungen anhand
der Ontologie zuganglich macht
Metadatensemantik nutzen und
erganzen




Externe Quellen

» [1] Scientist (Ice Cream) 1986; Cover illustration for The New Yorker, August 4, 1986; Watercolor and ink on paper;
Courtesy of Roz Chast and Danese/Corey, New York. Link: https://www.nrm.org/2015/03/roz-chast-cartoon-memoirs/

* [2] The Semantic Web - Not a piece of cake..., Benjamin Nowack. Link: http://bnode.org/blog/2009/07/08/the-semantic-
web-not-a-piece-of-cake



https://www.nrm.org/2015/03/roz-chast-cartoon-memoirs/
http://bnode.org/blog/2009/07/08/the-semantic-web-not-a-piece-of-cake

