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1 Zusammenfassung

Die Katalyse ist ein sehr komplexes und interdisziplindres wissenschaftliches Gebiet,
das die effiziente Herstellung einer Vielzahl von Produkten fiir verschiedene Branchen
und in unterschiedlichen ProduktionsgréoRen ermoglicht. Somit ist die Katalyse eine
der Schliisseltechnologien zur Bewaltigung wesentlicher Herausforderungen wie ei-
ner nachhaltigen Energieversorgung oder des Klimawandels. Das Datenmanagement
in der Katalyse ist derzeit liberwiegend auf institutioneller oder Arbeitsgruppenebe-
ne organisiert und basiert auf lokalen Konventionen. Ubergreifende Repositorien und
Standards, wie Daten inklusive Metadaten gespeichert werden sollen, existieren nur
in rudimentarer Form. Um den héchstmaoglichen Mehrwert aus der Katalyseforschung
zu generieren, ist ein grundlegender Wandel in der Katalyseforschung und den kata-
lyseverwandten Wissenschaften wie Chemieingenieurwesen und Verfahrenstechnik
erforderlich. Die verschiedenen Disziplinen der Katalyse im Hinblick auf das Daten-
management zusammenzufihren, ist die zentrale Herausforderung. Aus all diesen
Notwendigkeiten heraus wurde im Rahmen der Initiative zur Nationalen Forschungs-
dateninfrastruktur (NFDI) das NFDI4Cat-Konsortium gegriindet. Als eines von derzeit
neun geforderten Konsortien konzentriert sich NFDI4Cat auf die Wissenschaften rund
um die Katalyse. Dieser Artikel beschreibt die Motivation der Griindungsmitglieder fir
dieses im Oktober 2020 gestartete Konsortium und wie die Ziele in Bezug auf die
Fachcommunity, die technische Infrastruktur und insbesondere das Forschungsda-
tenmanagement erreicht werden sollen. Darliber hinaus er6ffnet die dynamische Ent-
wicklung moderner Technologien zur Erfassung, Bereitstellung und zur Analyse groRer
Datenmengen neue Mdoglichkeiten fiir wissenschaftlichen Fortschritt in den Einzeldis-
ziplinen und insbesondere an deren Nahtstellen.

2 Das Wissenschaftsgebiet der Katalyse

2.1 Kurziibersicht Katalyse

Katalyse ist die Wissenschaft der Beschleunigung von chemischen Transformationen.
Ein Katalysator ist eine Substanz, die eine chemische Reaktion beschleunigt, ohne
selbst verbraucht zu werden. Mit geeigneten Katalysatoren konnen Reaktionen mit
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hoher Effizienz und hoher Ausbeute ablaufen, und gleichzeitig kann die Bildung uner-
wiinschter Nebenprodukte vermieden werden. Das komplexe Gebiet der Katalyse um-
fasst verschiedene Disziplinen wie z. B. die homogene, die Photo-, die Bio-, die hetero-
gene und die Elektrokatalyse. Ebenso umfasst die Katalyse auch Disziplinen, die sich
prozessbedingt nicht von der Reaktion an sich entkoppeln lassen. Dazu gehoren das
Reaktordesign und das Prozessingenieurwesen. Der wissenschaftliche Fortschritt be-
ruht sowohl auf experimentellen als auch auf computerunterstiitzten Methoden. Fir
Katalysatoren, die als Feststoffe vorliegen, besteht zudem ein enger Bezug zu den
Materialwissenschaften, wahrend es im Bereich der Biokatalyse eine enge Wechsel-
wirkung mit der Mikro- und Molekularbiologie gibt.

Mit anderen Worten: Katalyse ist ein sehr komplexes und interdisziplindres Wissen-
schaftsgebiet und ermdglicht die effiziente Herstellung einer groBen Bandbreite von
Produkten fiir verschiedene Branchen und in verschiedenen GroRenordnungen (von
wenigen Gramm bis Millionen Tonnen/Jahr). Auch in der Umwelttechnik spielt die Ka-
talyse zur Schadstoffzersetzung eine entscheidende Rolle. Damit ist die Katalyse eine
der Schlisseltechnologien, um die groRen Herausforderungen des Klimawandels, der
Versorgung mit nachhaltiger Energie, der Sicherung der Ernahrung und der Versorgung
mit nachhaltigen chemischen Produkten zugleich zu bewaltigen.

2.2 Forschungsdaten in der Katalyse

Daten aus der Katalyseforschung werden in einer Reihe von Teilschritten erzeugt:
Typischerweise beginnt der Prozess mit der Synthese des jeweiligen Katalysator-
materials mit Hilfe verschiedener Materialien und auch verschiedener Syntheseme-
thoden (Synthesedaten). Daraufhin werden die synthetisierten Katalysatormateriali-
en in einem Reaktor unter einer Abfolge von verschiedenen Reaktionsbedingungen,
wie z. B. unterschiedlichen Temperaturen, Druck oder Durchflussraten, den Reaktan-
ten wie Gasen oder Flissigkeiten ausgesetzt. Die dabei entstehenden Produkte wer-
den hinsichtlich der gebildeten Substanzen und deren Quantitaten mit verschiede-
nen Analyseverfahren wie z. B. Massenspektrometrie oder Gaschromatographie ana-
lysiert (Reaktionsdaten). Die Katalyseforschung verfolgt das Ziel, Zusammenhénge
zwischen der Struktur eines funktionierenden Katalysators und seiner Aktivitat auf-
zuklaren. Dieses Ziel wird idealerweise durch direkte Uberwachung der Katalysatoren
unter relevanten Bedingungen erreicht (Operandodaten) und oft durch quantenche-
mische Berechnungen unterstitzt. Strukturelle Eigenschaften werden vor, wahrend
oder nach der katalytischen Reaktion aus der Materialanalytik ermittelt, z. B. spektro-
skopische, Beugungs- oder Absorptionsmessungen (Charakterisierungsdaten). Die
erhaltenen Reaktionsdaten werden zur Berechnung der Leistung des Katalysators
genutzt, die auf verschiedene Weise quantifiziert und dargestellt werden kann, z. B.
als Konzentrationen, Umsatz, oder Selektivitdt (Leistungsdaten). Diese Daten die-
nen als Eingabe fir die Modellierung der Reaktionskinetik (Molekulare Modellierung),
fur Reaktor-Simulationen (Multiskalenmodellierung) und Prozess-Simulationen. An-
hand dieser Simulationen konnen katalytische Reaktoren und Verfahren konzipiert
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werden (Abbildung 1). Der Erfolg dieser Vorgehensweise wird sowohl durch experi-
mentelle als auch durch computergestiitzte Methoden vorangetrieben, die oft isoliert
von verschiedenen Expert*innen durchgefiihrt werden. Wahrend der Gesamtworkflow
und die grundlegenden Konzepte in den einzelnen Katalysedisziplinen ahnlich sind,
werden in jeder dieser Disziplinen leicht unterschiedliche Ansatze, unterschiedliche
Nomenklaturen, experimentelle Methoden sowie Eigenschafts- und Leistungsdeskrip-
toren verwendet.

Das Datenmanagement in der Katalyse ist aktuell meist auf Instituts- oder Arbeitsgrup-
penebene organisiert und basiert auf lokalen Konventionen. Ubergreifende Reposito-
rien sowie Standards, wie Daten inkl. Metadaten abgelegt werden sollten, existieren
nur in Ansatzen, z. B. in der Biokatalyse oder im Bereich der Theoretischen Katalyse.
Datenpublikation spielt demzufolge in der Disziplin noch keine Rolle."

«
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Abbildung 1: Grafische Darstellung des aktuellen Stands des Datenmanagements in
der Katalyse. Daten werden in einer Reihe von Schritten generiert und
dienen als Input fiir die Modellierung der Reaktionskinetik und fiir die Re-
aktorauslegung. Basierend auf diesen Simulationen kénnen katalytische
Prozesse entworfen und hochskaliert werden.

"Mendes, Pedro SF. et al. ,Open data in catalysis: from today'’s big picture to the future of small data.”
ChemCatChem 13, no. 3 (2021): 836-850. https://doi.org/10.1002/cctc.202001132
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3 NFDI4Cat

3.1 Hintergrund

Um aktuelle Herausforderungen zu meistern und den gro3tmoglichen Mehrwert aus
der Katalyseforschung zu ziehen, ist ein grundlegender, digitaler Wandel in diesem
Wissenschaftsbereich sowie in der Prozess- und Verfahrenstechnik erforderlich. Not-
wendig ist eine gemeinsame Vorgehensweise, um das volle Potenzial der in der Ka-
talyseforschung generierten Daten auszunutzen.? Aus dieser Notwendigkeit heraus
wurde im Rahmen der Initiative zur Nationalen Forschungsdateninfrastruktur (NFDI)
das NFDI4Cat-Konsortium gebildet, das seit Oktober 2020 von der DFG gefordert wird.
Das NFDI4Cat-Konsortium zielt darauf ab, eine Transformation vom derzeitigen Sta-
tus (Abbildung 1) hin zur ,digitalen Katalyseforschung” zu ermdéglichen und zu be-
schleunigen (Abbildung 2).® Die entscheidenden Elemente, die fir die ,digitale Ka-
talyseforschung” bendtigt werden, sind die Vereinheitlichung von Konzepten, Voka-
bularien und Datenformaten. Dabei strebt das NFDI4Cat-Konsortium die Umsetzung
der FAIR-Prinzipien durch technische, organisatorische und rechtliche Regelungen an,
welche die Auffindbarkeit und Wiederverwendung von entsprechenden Daten erleich-
tern.* Die semantisch reichhaltigen Daten werden in vernetzten Informationsarchitek-
turen gespeichert, die ebenfalls im Rahmen dieses Projekts aufgebaut werden. Diese
Dateninfrastrukturen sollen den Einsatz moderner Analyseansatze, insbesondere mit
Werkzeugen auf Basis kinstlicher Intelligenz, ermoglichen.

Die Zusammenarbeit aller NFDI Konsortien ist eine Grundvoraussetzung fiir NFDI4Cat
und die angestrebte ,digitale Katalyseforschung®“. So werden beispielsweise die Kon-
sortien NFDI4Cat und NFDI4Chem gemeinsam Ansatze zur digitalen Darstellung der
Chemie molekularer Verbindungen entwickeln und an tibergreifenden Themen wie On-
tologien und Metadaten arbeiten. Technische Aspekte der Katalyse und Geratecharak-
terisierung werden innerhalb von NFDI4Cat in engem Dialog mit NFDI4Ing behandelt.
Sobald es eine positive Forderentscheidung gibt, ist es geplant, Chemie und Physik
von Oberflachenmaterialien und die Multiskalenmodellierung mit verschiedenen Re-
aktoren in Zusammenarbeit mit FAIRmat zu erforschen. NFDI4Cat und DAPHNE haben
zudem ein gemeinsames Interesse an Daten zur Charakterisierung von Katalysatoren
und werden, daher gemeinsame Ansatze zur Verkniipfung dieser Daten mit der Funk-
tionalitat von Materialien entwickeln, sobald dies auch hier moglich sein sollte.

2Vgl. hierzu: Demtrdder, Dana et al. ,Whitepaper: The Digitalization of Catalysis-Related Sciences.”
(2019). http://gecats.org/gecats_media/Downloads/GeCatS_Whitepaper+2019_engl_ezl.pdf

SWulf, Christoph et al. ,A Unified Research Data Infrastructure for Catalysis Research—Challenges and
Concepts.” ChemCatChem (2021). https://doi.org/10.1002/cctc.202001974

4Wilkinson, Mark D. et al. ,The FAIR Guiding Principles for scientific data management and steward-
ship.” Scientific data 3, no. 1(2016): 1-9. https://doi.org/10.1038/sdata.2016.18
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Abbildung 2: Grafische Darstellung der anvisierten digitalen Katalyse. Die digitale
Katalyse-Wertschopfungskette basiert auf FAIRen Katalysedaten vom
Molekiil bis hin zum chemischen Prozess.

3.2 Herausforderungen und Ziele

Das NFDI4Cat-Konsortium wird eine Infrastruktur erarbeiten, um sowohl dem Wunsch
nach einem offenen und FAIRen Umgang mit Katalysedaten nachzukommen als
auch praktische Werkzeuge fiir die Forscher*innen bereitzustellen. Eine zentrale Her-
ausforderung besteht darin, die verschiedenen Disziplinen der Katalyseforschung
und -technologien auf digitaler Ebene zu vereinen. Die groRten Schwierigkeiten liegen
zunachst in der historisch begriindeten individualisierten und daher haufig uneinheit-
lichen Erhebung und Ablage von Daten innerhalb der Fachcommunity. Der Fokus liegt
daher zu Beginn darauf, gemeinsame Konventionen, Standards und Vorgehensweisen
im Hinblick auf Metadatensatze, Ontologien und Datenformate zu erarbeiten.

Ein weiteres Ziel dieser Infrastruktur ist es, eine Briicke zwischen den verschiede-
nen Katalyse-Communities, zwischen Chemiker*innen und Ingenieur*innen sowie zwi-
schen Industrie und Wissenschaft zu schlagen. Eine Zusammenfiihrung und eine voll-
standige Transformation konnen nur erreicht werden, wenn das volle Potenzial der
Datenwissenschaften fir jede*n Katalyseforscher*in zuganglich gemacht und somit
zu einem unverzichtbaren und sich stetig weiterentwickelnden Werkzeug fiir die Fach-
community ausgebaut wird. Des Weiteren ist es noétig, einen Kulturwandel zu bewir-
ken und in die bestehende Bildung und Lehre zu integrieren, um zukiinftige Genera-
tionen von (Katalyse-)Wissenschaftler*innen in Methoden und Theorien des digitalen
Forschungsdatenmanagements zu schulen. Nur eine breite Akzeptanz wird eine NFDI
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mit Leben flillen. Dazu gehdren auch zentrale Fragen zu Zugriffsrechten, geistigem Ei-
gentum, Anreizsystemen und zur Datenpublikation.

Diese anspruchsvolle Aufgabe lasst sich in drei Handlungsfelder einteilen: gemein-
schaftsbezogene Ziele, technische Ziele und NFDI-bezogene Ziele.

Ziele fiir die Fachcommunity

a) Die Forderung und die Unterstiitzung der diszipliniibergreifenden Forschung im
Bereich der grundlegenden und angewandten Katalyse, um die Vision ,Vom Mo-
lekiil zum Prozess” auf digitaler Ebene zu verwirklichen.

b) Aufbau und Verbesserung der digitalen Vernetzung und des Forschungsdaten-
managements innerhalb der Fachcommunities unter Konsolidierung und Verein-
heitlichung bestehender Bemuihungen.

c) Etablierung, Forderung und Anreiz zur Nutzung offener, klar definierter Daten-
strukturen und Metadatenstandards fir die interdisziplinare und erweiterte Nut-
zung (z. B. Simulationen).

d) Erleichterung der Zusammenarbeit auf Datenebene (liber institutionelle Grenzen
hinweg).

e) Ausbildung und Training in angewandtem Forschungsdatenmanagement und
Datenwissenschaften fir Katalyse in der Chemie, dem Chemieingenieurwesen
und der Chemieinformatik.

Technische Ziele

a) Bereitstellung von Losungen zur Einrichtung einer hierarchischen und verteilten
Repositorien-Struktur fiir experimentelle und theoretische Daten; Realisierung ei-
nes Metaportals, das eine Ubergreifende Suche und Exploration der Daten er-
maoglicht.

b) Ermdglichung der Erhebung und Bereitstellung von Daten unter Beriicksich-
tigung der FAIR-Prinzipien, bei der ein Gleichgewicht zwischen Privatspha-
re/Vertraulichkeit und offenem Datenaustausch gewahrleistet wird.

¢) Einbindung von und Verbindung mit deutschen sowie europdischen und weltwei-
ten Diensten.

d) Etablierung einer Plattform, die einen definierten Ubergang zwischen priva-
ten/lokalen Daten, Gruppen-/Projektdaten und veroffentlichten Daten ermog-
licht.

e) Bereitstellung von Werkzeugen zur Unterstiitzung des gesamten Forschungsda-
tenlebenszyklus, die u. a. moglichst automatisch die Einheitlichkeit, Richtigkeit,
Vollstandigkeit und Reproduzierbarkeit der Daten priifen.

NFDI-bezogene Ziele

a) Ein Konsortium, welches die stark interdisziplindre Natur und den inh&renten In-
dustriebezug reprasentiert und somit NFDI-Ubergreifende Synergien aufzeigen
kann.

b) Gestaltung von Querschnittsthemen innerhalb des NFDI e. V.
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3.3 Geforderte Institutionen

Die Strategie zur Transformation der Katalyseforschung zur digitalen Katalyse er-
streckt sich Uber viele verschiedene Fachgebiete und es werden Experten in allen Dis-
ziplinen benotigt. Das NFDI4Cat-Konsortium besteht aus 16 erfahrenen Partnern aus
dem Bereich der homogenen, heterogenen, Photo-, Bio- und Elektrokatalyse. Auch die
Disziplinen der Reaktions- und Verfahrenstechnik sind im Konsortium vertreten. Die
Katalyse- und Ingenieurkompetenzen werden durch Expertise in den Bereichen der
Datenwissenschaften, des Hochleistungsrechnens und des maschinellen Lernens er-
ganzt. Eine kurze Beschreibung jeder antragstellenden Einrichtung, die im Projekt je-
weils verwendete Abkiirzung und weiterfihrende Links sind im Folgenden angege-

ben:

1.

Die DECHEMA e.V. (DECHEMA) ist das Expertennetzwerk fiir Chemische Tech-
nik und Biotechnologie in Deutschland seit 1926 und vertritt als gemeinnutzige
Fachgesellschaft diese Gebiete in Wissenschaft, Wirtschaft, Politik und Gesell-
schaft. Rund 100 Fachgruppen und Arbeitskreise, darunter die Deutsche Gesell-
schaft fiir Katalyse (GeCatS), bieten ein Forum fiir den vertrauensvollen Wissens-
austausch unter Expert*innen. Die DECHEMA ist die Sprecherorganisation von
NFDI4Cat.®

Die Forschungsaktivitdten des Leibniz-Institut fiir Katalyse (LIKAT) konzentrie-
ren sich auf Implementierung und Nutzung von angewandten nachhaltigen Ka-
talyseverfahren, Entwicklung von innovativen Methoden und Technologien fir
katalytische Prozesse sowie Studien zu speziellen (metall-)organischen Synthe-
sen und Katalysen. Im LIKAT sind verschiedene Katalyseexpertisen sowie Reak-
tionstechnik und Data-Science vertreten.®

Das Héchstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS) ist Spezialist auf dem Ge-
biet des Forschungsdatenmanagements und verfligt tiber langjahrige Erfahrung
in der Entwicklung von Metadaten und Ontologien, der Entwicklung von Werkzeu-
gen, der Implementierung von Repositorien sowie der Verwaltung von Daten.’
Das Fraunhofer-Institut fir offene Kommunikationssysteme (FOKUS) betreibt
anwendungsorientierte Forschung zur digitalen Transformation und verfligt tiber
langjahrige Erfahrung im Bereich strategisches Datenmanagement und Daten-
plattformen. Die Forschungsgruppe von Dr. Sonja Schimmler konzentriert sich
auf die Digitalisierung und Offnung der Wissenschaft und legt einen besonderen
Schwerpunkt auf Forschungsdateninfrastrukturen.®

Das Max-Planck-Institut fiir Dynamik komplexer technischer Systeme (MPI-
DCTS) beschéftigt sich theoretisch und experimentell mit neuen verfahrens- und
prozesstechnischen Ansatzen fiir die Chemie- und Energiesystemtechnik. Ins-
besondere werden dabei derzeit Methoden der heterogenen Katalyse bei der

Shttps://dechema.de/
Shttps://www.catalysis.de/
"https://www.hlrs.de/home/
8https://www.fokus.fraunhofer.de/
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10.

CO,-Methanisierung und anderen Power2X-Anwendungen sowohl experimentell
als auch in silico untersucht.’

Die Arbeitsgruppe Bornscheuer am Institut fir Biochemie der Universitat Greifs-
wald (UHGW) hat eine herausragende Expertise in der Identifizierung und Opti-
mierung von Enzymen fir biokatalytische Anwendungen in der organischen Syn-
these und fiir chirale pharmazeutische Zwischenprodukte. Ein Schwerpunkt ist
das Protein-Engineering und Hochdurchsatz-Screening mit einer automatisier-
ten Roboterplattform.™

Die Arbeitsgruppe Deutschmann am Karlsruher Institut fiir Technologie (KIT) be-
schaftigt sich mit umwelt- und klimafreundlichen neuartigen chemischen Tech-
nologien. Der aktuelle Schwerpunkt liegt auf der energiebezogenen Katalyse fiir
die Entwicklung von griinen und emissionsfreien Produkten und Prozessen. Dar-
dber hinaus war das KIT an der Entwicklung mehrerer Software-Tools betei-
ligt, die die Digitalisierung durch numerische Simulation molekularer Systeme
(TURBOMOLE) und katalytischer Reaktoren (DETCHEM) sowie im Datenmana-
gement (CaRMen) vorangetrieben haben.™

Die Universitat Leipzig (UL) verfligt ber langjahrige Expertise in den katalyse-
bezogenen Wissenschaften, die sich heute in den strategischen Forschungspro-
filen ,Nachhaltige Systeme und Biodiversitat” sowie ,Komplexe Materie” wider-
spiegelt und in den Strukturen des Forschungsdatenmanagements von den Digi-
tal Humanities bis zu den Naturwissenschaften berlicksichtigt wird. Die UL wird
mit ihrer Research Academy Leipzig ein modularisiertes Programm zur Gradu-
iertenausbildung zum Forschungsdatenmanagement in der Katalyse erarbeiten
(Research Data Management School of Catalysis)."

. Der Lehrstuhl fiir Chemische Reaktionstechnik der Friedrich-Alexander-

Universitat Erlangen-Nirnberg (FAU) hat langjahrige Expertise in der Entwick-
lung von katalytischen Materialien. Der Schwerpunkt der Forschungsarbeit
liegt auf dem Gebiet der homogenen und heterogenen Katalyse sowie deren
hybriden Kombinationen, deren Einsatz in speziellen Reaktoren sowohl im
Batch- als auch im kontinuierlichen Betrieb sowie die kinetische Auswertung
der gewonnenen Daten.'

An der Technische Universitat Dortmund (TUDO) beschéftigt sich die Arbeits-
gruppe Apparatedesign von Prof. Dr.-Ing. Norbert Kockmann mit der Entwicklung
neuartiger Reaktoren, insbesondere Mikroreaktoren, mit entsprechenden Trenn-
schritten wie Destillation, Fliissig-Fllssig-Extraktion oder Kristallisation. Der Auf-
bau und die Weiterentwicklung von Ontologien in der Katalyse und Prozesstech-
nik wird erganzt durch die Entwicklung von Schnittstellen zu anderen Ontologien
wie NFDI4Ing und NFDI4Chem.™

https://www.mpi-magdeburg.mpg.de/
Ohttps:/lara.uni-greifswald.de/
Thttps://www.itcp.kit.edu/deutschmann/
Zhttps://itc.chemie.uni-leipzig.de/
Bhttps://www.crt.tf fau.de/
4https://www.bci.tu-dortmund.de/
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13.

14.

15.

16.

An der Universitat Rostock (UHRO) wird zusatzlich zur auBerordentlichen Exper-
tise in der Prozessentwicklung fiir die Chemo- und Biokatalyse einschliellich
Downstream-Processing flir komplexe Molekiile aktiv die Implementierung einer
Forschungsdateninfrastruktur verfolgt. Module werden entwickelt, um die Prin-
zipien und Werkzeuge friihzeitig in die studentische Lehre und Aus- und Weiter-
bildung des wissenschaftlichen Nachwuchses einzubringen.™

Die Technische Universitat Berlin (TUB) betreibt Methoden- und Materialentwick-
lung im Bereich der heterogenen Katalyse. Aufgabe im Konsortium ist u. a. die
Umsetzung eines typischen Workflows der Katalyseforschung in digitaler Form
bis hin zur Erstellung eines lokalen Pilotsystems.'®

Die Technische Universitat Miinchen (TUM) befasst sich mit grundlegenden Fra-
gestellungen zu Katalysatoren und katalysierten Reaktionen, um durch radikal
neue Losungsansatze bei der Synthese von Energietragern und chemischen Zwi-
schenprodukten den Carbon Footprint zu senken. Die Forschung konzentriert
sich darauf, katalysierte Umsetzungen bei deutlich niedrigeren Reaktionstem-
peraturen und mit hdherer Selektivitat zu ermdglichen, als dies heute mdglich
ist.”

Das Max-Planck-Institut fir Chemische Energiekonversion (MPI-CEC) erforscht
die Grundlagen fiir das Design, das Verstandnis und die Kontrolle katalytischer
Systeme an der Schnittstelle von Energie und Chemie. Ein zentraler Fokus liegt
auf der katalytischen Aktivierung von kleinen Molekilen wie H, oder CO, u. a. zur
Speicherung und Nutzung erneuerbarer Energie in chemischen Energietragern
und Produkten.™

Die Arbeitsgruppe Technische Elektrokatalyse an der Technische Universi-
tat Braunschweig (TUBS) von Frau Prof. Dr. Mehtap Ozaslan beschéftigt
sich mit Entwicklung und Diagnostik von neuen Materialien fiir regenerative
Energieumwandlungs- und Energiespeichersysteme. Im Rahmen der NFDI4Cat
werden Ontologien und Metadatenstandards fiir die Elektrokatalyse entwickelt
und mit fachnahen Konsortien wie NFDI4Chem und NFDI4Ing abgestimmt.™
Der Lehrstuhl fiir Heterogene Katalyse und Chemische Technologie an der RW-
TH Aachen (RWTH) beschéftigt sich mit der Ableitung von Struktur-Aktivitats-
Beziehungen in der heterogenen Katalyse und Elektrokatalyse vor allem in der
Nachhaltigkeits- und Umweltchemie, aber auch mit datenwissenschaftlichen
Ansatzen.?°

Shttps://www.kragl.chemie.uni-rostock.de/
16https://www.bascat.tu-berlin.de/
https://www.department.ch.tum.de/
Bhttps://www.cec.mpg.de
Yhttps://www.tu-braunschweig.de/itc/oezaslan
20https://www.itmc.rwth-aachen.de/
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3.4 Arbeitsprogramm und Ubersicht der Aufgabenbereiche

Um unsere Ziele und Schwerpunkte strategisch anzugehen und zu erarbeiten, wurde
ein Arbeitsprogramm erstellt. Das Arbeitsprogramm wurde in acht Aufgabenbereiche
(Task Areas; TA1-8) strukturiert, wie in Tabelle 1T aufgelistet.

Tabelle 1: Ubersicht iiber die TAs und die beteiligten Partner
TA# Beschreibung der TAs Beteiligte Partner

1 Ontologieentwicklung und Metadatenstandards LIKAT, TUDO, HLRS, KIT,
MPI-CEC, MPI-DCTS, FAU,
RWTH, TUBS, TUM, UHGW

2 Datenstandards, Datenerfassung und Schnittstellen LIKAT, FOKUS, TUDO,
HLRS, KIT, FAU, RWTH,
TUB, TUDO, UHGW

3 Datenanalyse, Qualitdtsmanagement und FOKUS, KIT, LIKAT, MPI-
Wiederverwendbarkeit von Daten CEC, MPI-DCTS, RWTH,
TUB, HLRS
4 Verkniipfte erweiterbare Infrastruktur und FOKUS, HLRS

Zugriffsmanagement

5 Offentlichkeitsarbeit und Ausbildung TUM, UHRO, UL

6 Vernetzung mit NFDIs, Sonderforschungsbereiche  HLRS, UL, DECHEMA
(SFBs) und internationalen Organisationen

7 Geistiges Eigentum, Geheimhaltung, Lizenzenund UL, KIT, LIKAT
Belohnungsmodelle

8 Management DECHEMA

Eine Ubersicht tiber die Projektstruktur und wie die einzelnen TAs zueinander in Be-
ziehung stehen, ist in Abbildung 3 verdeutlicht. Alle Schritte der Katalyseforschung,
wie z.B. Synthese oder Charakterisierung (Abbildung 1), werden von verschiedenen
Projektpartnern bearbeitet. TAT und TA2 befassen sich mit der Herausforderung, Da-
ten einschliel3lich Metadaten innerhalb der verschiedenen Katalysedisziplinen zu sam-
meln. Aus Experimenten gewonnene Daten miissen weiterverarbeitet werden, um
einen maximalen Wert fir eine verbesserte Katalyseforschung zu liefern. TA3 befasst
sich mit der Datenkuratierung und -konservierung sowie mit der Untersuchung ver-
schiedener data-to-value Konzepte. TA1-TA3 arbeiten eng zusammen und umfassen
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die Mehrzahl der Partnerinstitutionen. TA4 ist verantwortlich fir den Entwurf, die Be-
reitstellung und den Betrieb der dezentralen Repositorien-Infrastruktur fiir NFDI4Cat.

Die wichtigen gemeinschafts- und anwenderbezogenen Aspekte werden in TA5 und
TA6 behandelt. TA5 konzentriert sich auf die Verbreitung der Ergebnisse uber ver-
schiedene Kanale wie Konferenzen, Workshops sowie den Aufbau einer Research Da-
ta Management School of Catalysis, die auf dem erarbeiteten Wissen innerhalb von
NFDI4Cat basiert. Der Schwerpunkt von TA6 liegt hingegen auf der starkeren Vernet-
zung innerhalb der NFDI e. V., mit anderen SFBs und Schwerpunktprogramme (SPPs)
sowie auf internationaler Ebene. Der Austausch von Daten zum Nutzen der Gemein-
schaft und der Wissenschaft im Allgemeinen ist einer der zentralen Eckpunkte inner-
halb der NFDI.

TA7 adressiert die sensiblen Punkte rund um die Verfahren zur gemeinsamen Nutzung
von Daten und die daraus resultierenden Konsequenzen und wird daran arbeiten, Wege
und Verfahren fiir die Behandlung dieser Themen auf einer Konsensbasis der Commu-
nity zu definieren, auch jenseits des Konsortiums selbst. TA8 wird von der DECHEMA
geleitet. Die DECHEMA ist fir die Verwaltung und Verteilung der Mittel an die mitan-
tragstellenden Institutionen sowie fiir verschiedene Aspekte des wissenschaftlichen
und administrativen Projektmanagements zustandig.

Data Science &
Informationsinfrastruktur
I DECHEMA I
( l Management ' TAE \
Gesellschaft &
nutzungsorientierte
TA4 TA7 Aspekte
Ontologie & Verkniipfte & erweiterte Infrastruktur, Repositorien und Geistiges Eigentum DECHEMA
- Metadatenstandards Zugangsrechte Networking, Interaktion
° FAU mit NFDIs, SFBs,
k HLRS/FOKUS IP, Geheimhaltung, international
Ontologie itori i ! !
§ gl RDalenfepgsltnr;e.zn, Service, Software R U
g epos!.tonum ( |.veau) . L Belohnungsmaodelle
H Verkniipfende Dienste fur Repositorien
® (NFDI und International) TAS
‘Cll Datenstandards "
g Vorstand Heterogene Homogene Biokatalyse Elektro-/Photo- Reaktor & Prozess- Daten- Offentlichkeitsarbeit
i i und Trainin
g Datenstandard Katalyse Katalyse Katalyse ingeneurswesen modellierungen g
uL
K ikati t
0 | Liar MPI CEC U HGW RWTH KIT FOKUS ommuntkation mi
< FAU Interessenvertretern
t TUM FAU KIT LIKAT und ,,Research Data
o~ ! School of
< |BAscaT LIKAT UHRO TUBS TUDO BIFOLD Catalysis“
t KIT LIKAT FAU MPI DCTS
< Entwicklungs- und Anwendungslabore: Entwicklung von Seftwaretools fiir die insitutionelle ~ Anwendungslabore in
}= Nutzung und die Vernetzung mit den Repositorien; Testpiloten ftir relevante Reaktionen. Data Science (Inkl.
\ Wertschépfungsketten: Vom Katalysator zum Prozess, Von Daten zu Wissen Support) )

Abbildung 3: Uberblick iiber die Projektstruktur mit den Rollen der geférderten Insti-
tutionen und der Interaktion zwischen den TAs.

3.5 Organisatorische Struktur und Tragfahigkeit

NFDI4Cat operiert wie ein klassisches Projektkonsortium, in dem die Beteiligten ih-
re Zusammenarbeit durch einen Kooperationsvertrag geregelt haben. Die DECHEMA
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als Koordinatorin sichert die Gemeinnitzigkeit des Konsortiums als gemeinnutzige
Organisation selbst. Unter dem Dach der DECHEMA hat sich NFDI4Cat eine eigene
Organisationsstruktur erarbeitet. Die Organisationsstruktur ist in Abbildung 4 detail-
liert dargestellt.

Die Generalversammlung, bestehend aus den Organisationen, die die grolRtmaogli-
che wissenschaftliche Exzellenz in Deutschland in den jeweiligen Kernthemen von
NFDI4Cat reprasentieren. Diese Generalversammlung befasst sich vor allem mit
strategischen Entscheidungen, der Budgetplanung und der Einbindung neuer Part-
ner. Die Generalversammlung ist eng mit dem Lenkungskreis verbunden, der sich
aus den Leiter*innen der jeweiligen TAs zusammensetzt. Der Lenkungskreis soll die
TA-Leiter*innen und die Generalversammlung unterstiitzen, sowie NFDI4Cat im Au-
Renraum vertreten und die TAs weiterentwickeln.

Die interne Struktur wird flankiert durch die DECHEMA-Projektleitung und den Be-
ratungsausschuss. Der Beratungsausschuss setzt sich aus Industrievertreter*innen
grolRer deutschen Katalyseunternehmen zusammen. Dieses Konstrukt wurde gewabhlt,
da Katalyseforschung meist eng mit Reaktionen und Methoden in der industriellen
Praxis verknipft ist und daher oft in Kooperation zwischen Akademia und Industrie
betrieben wird. Fir einen maximalen Nutzen soll das in NFDI4Cat entwickelte Daten-
management daher auch in diesem Kontext nutzbar sein. Die Industrie kann hier Hin-
weise zur Gestaltung liefern und ihre Erfahrung einbringen. Durch diese Struktur ist
das Konsortium in der Lage, sowohl in einem iibergeordneten NFDI e. V. mitzuarbei-
ten als auch im Laufe der Zeit neue Beteiligte zu integrieren.

Lenkungskreis

L DECHEMAT - KT

Budgetplanung
Reprasentation
Strategische Entscheidungel
Koordinierung

Z Fraunhofer

FOKUS

Generalversammlung

Lenkungsauschuss der Arbeitskreise (AK) Beratungs-
Leitende der AK & 1 Mitglied pro Organisation ausschuss

Strategische Entscheidungel
Budgetvergabe,
Einbindung neuer Partner

Unterstlitzung, Reprasentatio
& Entwicklung der AK

Industrie-
Projektmitglieder vertretung

Strategische Diskussionen, Validation & Evaluation

Definition von Aufgaben

Institute & Gesellschaften aus der Wissenschaft mit
Beteiligung an Kernprojekte Infrastruktur &

wissenschaftlichen Ergebnisse innerhalb des Konsortiums s. Schunk

Projektarbeit
Dokumentation & Auswertun

Abbildung 4: Organisationsstruktur von NFDI4Cat: Die Vertreter*innen der einzelnen
Institutionen sind unter den jeweiligen Logos genannt. Die linke Seite des
Diagramms erlautert die Aufgaben der einzelnen Einheiten.
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3.6 Ubersicht iiber die assoziierten Institutionen und Organisationen

Das Konsortium wird zusatzlich durch ein beratendes Expertengremium unterstutzt.
Dieses Gremium setzt sich aus engagierten Vertreter*innen der grof3en deutschen Un-
ternehmen zusammen, die im Bereich der Katalyse aktiv sind, wie BASF SE, Clariant
Produkte GmbH, Covestro Deutschland AG, Evonik Industries AG, hte GmbH, Linde AG
und Thyssenkrupp Industrial Solutions AG. Durch den Austausch mit der Industrie
kann NFDI4Cat wichtige Impulse aufnehmen und hat Zugriff auf Expertise mit hohem
Praxisbezug. Die wichtigsten Konsortien und Industriepartner sind in Abbildung 5 dar-
gestellt.

Zudem ist in allen Handlungsfeldern eine enge Abstimmung mit anderen Konsortien
(aus erster Forderrunde: NFDI4Chem, NFDI4Ing) und weiteren Fachgesellschaften von
Bedeutung, um eine spatere NFDI uber alle Disziplinen hinweg uberhaupt erst mog-
lich zu machen. Dafiir wird ein Konzept entwickelt, wie basierend auf den Erkenntnis-
sen der Arbeitskreise mit der Katalyse-Community interagiert wird bzw. die Ergebnisse
kommuniziert werden sollen.

Wissenschaftliche Enge
Gesellschaften Kooperationspartner
Bunsen-Gesellschaft NFDI4Ing

VDI

ProcessNet Daten- NFDI4Chem

GeCatS wissenschaft DAPHNE

DGMK
GDCh FAIRMat
NFDI4(at

Daten- @

getriebene hyssenkruse
Katalyse Katalyse

CW&S[I’O.
j Dachorganisation i
T e = O -BASF
hte LS THE LINDE GROUP The Chemical Company

Beraterrolle der chemischen Industrie
Abbildung 5: Darstellung der beteiligten Institutionen: das NFDI4Cat-Kernkonsortium

(blauer Kreis), Industriepartner in beratender Funktion und weitere Kon-
sortien mit enger Zusammenarbeit innerhalb der NFDI.
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Das Konsortium biindelt nicht nur eine grolRe Bandbreite an vorhandenem Know-how,
sondern auch an Hardware, Repositorien und Software-Werkzeugen, auf die aufgebaut
werden kann, um eine gezielte, effiziente und facheriibergreifende Arbeit zu gewahr-
leisten.

4 Fazit

Die NFDI eroffnet einzigartige Moglichkeiten, das Forschungsdatenmanagement in
vielen Disziplinen nachhaltig zu etablieren. Fiir die Katalyse als stark interdisziplinare
Wissenschaft mit hohem Anwendungsbezug ist NFDI4Cat die Gelegenheit, alle Teil-
disziplinen durch gemeinsame Nutzungsmoglichkeiten von Daten zu integrieren. Als
Basis dienen gemeinsam erarbeitete Konzepte, Vokabularien und Ontologien. Indivi-
duell erhobene Daten werden so fiir die Community verfiigbar, analysierbar und wie-
derverwendbar, und damit Teil eines integrierten Datennetzes. Diese Form der digi-
talen Vernetzung eroffnet zahlreiche neue datenbasierte Forschungsansatze und er-
moglicht so die langfristige Vernetzung des Wissens in der Katalyse. NFDI4Cat wird
als nationales Konsortium in der Lage sein, die fur Deutschland spezifischen und
rechtlichen Anforderungen zu erfiillen, so dass Forschende an deutschen Bildungs-
einrichtungen zukinftige internationale Standards fiir den Datenaustausch mitgestal-
ten und eine fiihrende Rolle in internationalen Forschungskonsortien einnehmen kon-
nen.
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