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BMBF Ausschreibung »MaterialDigital«
Anknüpfung und Zusammenarbeit mit der Plattform MaterialDigital – Workflows (T. Hickel, MPIE)
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Plattform: Bereitstellung von Kommunikations-Protokoll

Standardisiertes Stromnetz
• AC mit 50 Hz
• 220 V
• Schuko
für Energiekonsument und  -
erzeuger (Wechselrichter)

• Standards zwischen Kunden = 
Standards im Unternehmen

• Alternative Standards innerhalb von 
Geräten (Niedrigspannung)

• Individuelle Standards erschweren
Nutzung etablierter Geräte

Ähnlicher Standards für
den Umgang mit Daten

und Workflows erforderlich
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Lösungsansatz:
• Workflow-Umgebung

• Software-Container
• Interoperabilität

• Schnittstellen für
Codes, Treiber

• Automatisierung

Herausforderung:
• Multiskalen-Ansatz
• Vielzahl der Codes, 

Geräte-Treibern
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• Inkompatible
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• Unzureichende

Dokumentation

Kommunikations-Protokoll für Workflows



Lösungsansätze:
• Automatisierte, 

standardisierte
Workflows

• Vereinheitlichte
Serverstruktur

• Transparentes
Web-Interface

• Verknüpfung
Workflow und 

Ontologie
à Vortrag Niebel
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Code

Herausforderung:
• Intransparente Skripte
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• Metadaten unabhängig

von Ontologien
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Generische Struktur von Workflows
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Herausforderung:
• Intransparent Skripte
• Informationsverlust
• Metadaten unabhängig

von Ontologien



MaterialsDigital Server

Verfügbare Workflow-
Lösungen (Auswahl):

Realisierung:
• Code interface
• Simulation protocol
• Job management
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Distribution – Anknüpfung an die Plattform

BMBF: „Es sollen im „App-Store“ der Innovationsplattform Modelle 
entstehen, [um] komplexe Workflows über die zugrundeliegende Architektur 
auf forschungsrelevante „echte“ Daten anzuwenden.“ 

Konsequenz für Plattform:
Ein Server zum Teilen und Verwalten von Tools wird eingerichtet. Die Workflowumgebungen werden im Conda
Community Channel zum Download bereitgestellt, um eine reibungslose Installation auf verschiedenen 
Computersystemen zu ermöglichen. Die Tools werden entsprechend ihrer Abhängigkeiten integriert. 

Konsequenz für Zuwendungsempfänger:
• Software-Lösungen müssen als Conda-Paket zur Verfügung gestellt werden. 
• Damit diese in den App-Store integriert werden können, muss es sich um open-access Software handeln. 
• Für jedes Tool muss es ein einziges Shell-Script geben, das aus dem Input den Output generiert.

https://www.materialdigital.de



numpyase

pycalphad

jupyter
nglview

tensorflow
pytorch

matplotlib
pandas

bokeh
dask

scikit-learn

phonopy

simpletraj

sphinxdft

cp2k

phonolammps
dynaphopy

atomicrex
clease

pyscal

pyiron
lammps

ovito
atomsk

catlearn
randspg

icet

mendeleev

Verbreitung über Conda

Einfache Installation wissenschaftlicher Software: 

vorher in Conda

pymatgen

sqsgenerator

atomate

pyhull

matminer

atomman

kliff

aflow

openkim

Vorteile:
• Channel technische Realisierung eines AppStore

• Gelinkt zu definierter Python-Version
• Abhängigkeit von Paketen geklärt

• Unabhängigkeit von Betriebssystem

pyiron:
• Integrated Development Environment 

für Workflows und Apps
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Dezentrale Lösung

Public Database

Compute Cluster
Zentraler
App Store
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Dezentrale Lösung

BMBF: „Dafür muss ein dezentraler 
Datenserver in Betrieb genommen werden.“ 
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Dezentrale Lösung – Anknüpfung an Plattform

Konsequenz für Plattform:
Es wird auf dem MaterialDigital-Server (MDS) ausreichend Speicherplatz für 
Daten geben. Der MDS stellt die Workflowumgebungen zur Verfügung, die 
innerhalb von Udocker Containern genutzt werden können. Die Verwendung der 
Umgebung stellt automatisch (ohne, dass der Anwender Details kennen muss) 
sicher, dass die Daten konsistent gespeichert werden und dass die 
dazugehörigen Berechnungen auf einem Cluster ausgeführt werden. 
Für letzteres werden derzeit Konzepte wie AiiDA und SLURM unterstützt. 

Konsequenz für Zuwendungsempfänger:
• Der Zuwendungsempfänger muss einen 

eigenen Server zur Erzeugung und 
Speicherung eigener Simulationsdaten 
einrichten oder dafür den MDS nutzen. 

• Mittelfristig wird angestrebt, dass lokale 
Datenserver als Softwarestack vom MDS 
geklont werden können, dann also die 
Softwarestruktur des MDS aufweisen. 

https://www.materialdigital.de
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Dezentrale Lösung für Materialdaten

Die Daten bleiben auf den Servern, wo sie erzeugt wurden!

BMBF: „Alle Daten(-sammlungen), die im Rahmen 

der öffentlichen Förderung entstehen, sind in die 

seitens der Innovationsplattform erarbeitete Infra-

struktur für verteilte Materialdaten einzupflegen.“ 



Konsequenz für Zuwendungsempfänger:
• Um die Einheitlichkeit sicherzustellen, müssen 

alle Daten (Input und Output von Tools) als 
Python Dictionaries oder alternativen 
strukturierten Dateiformaten wie hdf5, JSON 
verfügbar sein. 

• Die Daten müssen vollständig in diesen 
Formaten vorliegen (d.h. alle Informationen 
müssen aus den Daten erzeugbar sein), um in 
die Plattform integrierbar zu sein. 

• Die Daten müssen an eine generische 
Ontologie gekoppelt sein. 

• Die Metadaten (insb. Erzeugungsdatum, 
Ablageort, Zugriffsrechte) werden an die 
Plattform zur Ablage auf den MDS übermittelt. 
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Dezentrale Lösung für Materialdaten

Konsequenz für Plattform:
Die Workflowumgebung arbeiten mit klar strukturierten Datenformaten. Im Falle 
von „pyiron“ wird hdf5 verwendet. Auf dem MDS werden die generischen Metadaten
(insb. Erzeugungsdatum, Ablageort, Zugriffsrechte) der erzeugten Daten abgelegt. 

https://www.materialdigital.de



Generische Struktur von Workflows

Verfügbare Workflow-
Lösungen (Auswahl):

Realisierung von:
• Code interface
• Simulation protocol
• Job management



Workflows – Anknüpfung an die Plattform

BMBF: „Etablierung von digitalen 
Workflows im Sinne des dezentralen 
Daten- oder Simulationskonzepts 
durch aktive Agenten innerhalb der 
Software-Umgebung der 
Innovationsplattform.“ 

Konsequenz für Plattform:
Es werden die Software-Umgebungen „pyiron“ und „SimStack“ zur Verfügung gestellt. Diese 
dienen der Programmierung und Ausführung von Simulationsprotokollen. 

Konsequenz für Zuwendungsempfänger :
• Für jede Software-Lösung müssen die Voraussetzungen geschaffen werden, damit sie auf einer der 

Workflowumgebungen „pyiron“ oder „SimStack“ lauffähig ist. 
• Es wird empfohlen, dass dies über ein Python-Interface (idealerweise Jupyter) erfolgt. 
• Es wird nicht ausgeschlossen, dass die hier geschaffenen aktiven Agenten von weiteren 

Serverumgebungen außerhalb der Plattform zusätzlich unterstützt werden.

https://www.materialdigital.de
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

à Simulationsprotokoll
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

L. Zhu, B. Grabowski, JN, Phys. Rev. B 96, 224202 
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

Jupyter Notebook
Ø Web-Interface
Ø Einfacher Einstieg
Ø Autocompletion
Ø Strukturierung mit

Überschriften, 
Kommentaren, etc. 
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

Ø Einbindung externer
Bibliotheken
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

Ø Verfügbare
Informationen abrufbar
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

Ø Verfügbare
Informationen abrufbar
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

Ø Schnelle Analyse von 
Daten
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

Ø Leichte Übertragung
(Upscale) auf HPC
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pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

Ø Typische Umsetzung
von Protokollen



J. Janssen, TH, et al., CMS 163, 24-36 (2019) 

Structure

Relaxation

Meltingpoint

Solid

Liquid

Combine

Interface

Melting point: 1278 +/- 10K

25

pyiron: Beispiel Schmelzpunkt-Berechnung

Ø Komplette Notebooks wie
einzelne Jobs behandeln

Ø Statistische AnalysenMeltingpoint:
1179.7 +/- 10K



Content adapted from:Nachfragen an Jörg Schaarschmidt
10 January 2020 26

Translation enabled by SimStack

Embedded Scientific 
modules = „WaNos“

Saved workflows for
reproducible multiscale
simulations

Connect to remote 
computational
resources

Define input files
and parameters for
each module

Construct a workflow
by drag & drop



Content adapted from:Nachfragen an Jörg Schaarschmidt
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Translation enabled by SimStack

• Open to arbitrary software modules

• Rapid prototyping: 30min to include new 
modules, 1 h to construct functional 
workflows

• Maximal reusability and scalability

• Module interoperability:
• Fully automated, file based data transfer 

between modules

• Schema based data transfer in development

• Compatible with OWL ontologies 
(e.g. EMMO, once developed)

… a generic workflow platform conquering complexity



Content adapted from:Nachfragen an Jörg Schaarschmidt
10 January 2020 29

The multiscale simulation workflow for Organic Electronics

HPC

Translation by experts into
Reusable workflow elements
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Incorporation of Modules 
(Workflow Active Nodes - WaNos)
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Incorporation of Modules 
(Workflow Active Nodes - WaNos)



Content adapted from:Nachfragen an Jörg Schaarschmidt
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Workflows @INT - Example Deposit

Deposit

• Deposit is a Monte-Carlo tool to 

generate organic thin-film 

morphologies

• Complex input language (roughly 80 

parameters up front)

• Minimum number of input files: 2

• Minimum number of parameters, 

which you have to actually know: 7
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The multiscale simulation workflow for Organic Electronics

• 1. Single molecule parametrization (QM)
• Geometry optimization
• Customized force-fields

• 2. Generation of atomistic morphologies
• Molecules parametrized on quantum mechanical level
• Simulation of physical vapor deposition

• 3. Calculation of charge hopping rates
• Full quantum mechanical electronic structure analysis
• Electronic couplings, reorganization and orbital energies

• 4. Charge transport simulations
• Time resolved charge carrier/exciton dynamics
• IVs, IQEs, carrier balance, quenching, ...
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Zusammenfassung – Anknüpfung an Plattform (Workflows)

Ø Ziel: Gemeinsame Entwicklung einer
Plattform für den strukturierten, dezentralen
Umgang mit Daten und Workflows, die für
die Industrie geeignet ist

Ø Anknüpfung: Tools können in die 
Plattform eingepflegt werden, wenn sie ein

• Python interface haben, 
• als Conda-Paket vorliegen und 
• einen strukturieren Input/Output

erzeugen
Ø Software-Umgebungen: Derzeit werden

pyiron und SimStack angeboten
Ø Die Plattform unterstützt die Anknüpfung

an Ontologien à Vortrag Niebel


