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Data Science in den Geowissenschaften —
eine Einfiihrung

Doris Dransch
Deutsches GeoForschungsZentrum, Potsdam

Data Science aims at extracting information and knowledge from data. It comprises methods, processes, algorithms and technologies
for management, processing and analysis of data. It is an interdisciplinary field applying concepts and techniques from mathematics,
statistics, information technology, and application domains such as geosciences. Data Science is gaining more and more importance
for science. It complements the traditional scientific approaches of empirical, theoretical and computational research with explorative
strategies; developing reasoning-based hypotheses is complemented by suggesting correlations and complex interrelationships
based on data alone. Data Science can also help to exploit the information contained in large data sets based on existing understan-
ding of the processes and known gaps in our understanding. In this way data science may lead to novel, unexpected and valuable
knowledge of complex natural or man-made systems.
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Data Science, Datenwissenschaft, befasst sich mit der Extraktion
von Information und Wissen aus Daten. Sie umfasst Methoden,
Prozesse, Algorithmen und Technologien zu Management, Verar-
beitung, Aufbereitung und Analyse von Daten. Data Science ist ein
interdisziplindres Wissenschaftsfeld, das Konzepte und Techniken
aus den Fachern Mathematik, Statistik, Informationstechnologie
sowie Anwendungsdisziplinen, wie z. B. Geowissenschaften,
verwendet. Der Begriff Data Science ist nicht neu, er wurde vor
allem in der Statistik mit dem Aufkommen der computergestiitzten
Datenverarbeitung und Datenanalyse verwendet. Eigene wissen-
schaftliche Schriftenreihen entstanden wie Data Science Journal
und The Journal of Data Science. Data Science geht inzwischen
tiber die Statistik hinaus und umfasst einen viel breiteren An-
satz zur Extraktion von Wissen aus Daten. Dazu gehoren Aufbau
von Datenbanken und Dateninfrastrukturen, Datenintegration,
Datenanalytik und Datenexploration, Informationsvisualisierung
sowie die Entwicklung von Informationstechnologien fiir die
Verarbeitung von grof3en Datenmengen — ,,Big Data“.

Neuartige technologische Entwicklungen in den Bereichen ana-
lytische Datenbanken, Analysemethoden, Cloud Computing,
paralleles Rechnen und Software-as-a-Service schufen die Basis
fiir die breite Anwendung von Data Science. Sie befassen sich mit
den besonderen Herausforderungen an die Verarbeitung, Aufbe-
reitung und Analyse von groen, komplexen Datenmengen. Vor
allem Entwicklungen im Bereich Data Mining und maschinellem
Lernen erdffnen neue Wege der Informationsextraktion aus Daten.
Sie ermdglichen es, Relationen und Muster zu extrahieren und
damit Schliisse aus Daten zu ziehen, die iiber die Datenanalyse
mit Tabellenkalkulationsprogrammen weit hinausgehen.

Data Science stehtin enger Wechselbeziehung zur digitalen Trans-
formation, die derzeit viele Lebensbereiche in unserer modernen
Gesellschaft erfasst. Die digitale Transformation bezeichnet ,,Ver-
dnderungen des Alltagslebens, der Wirtschaft und der Gesellschaft
durch Verwendung digitaler Technologien und Techniken sowie
deren Auswirkungen* (Enzyklopadie der Wirtschaftsinformatik,
http://www.enzyklopaedie-der-wirtschaftsinformatik.de). Der
breite Einsatz digitaler Technologien ist Basis fiir die systematische
Sammlung und Auswertung von Daten, umgekehrt liefert Data
Science die Voraussetzung und Werkzeuge dafiir, Informationen
und Wissen aus den gewonnenen Daten zu extrahieren. Data
Science geriet durch das Thema Big Data zunehmend auch in
den Fokus der Wirtschaft. Die Verkniipfung von Daten und ihre
umfassende Analyse ermdglichten es, vielfdltige Information,
z.B. liber das Kaufverhalten von Kunden, zu gewinnen. Unter den
Begriffen ,,Business Intelligence* und ,,Business Analytics“ etab-
lierten Unternehmen Verfahren und Prozesse zur systematischen
Sammlung, Auswertung und Darstellung von Geschéftsdaten,
um operative und strategische Entscheidungen zu unterstiitzen
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(https://en.wikibooks.org/wiki/Data_Science:_An_Introduction;
https://de.wikipedia.org/wiki/Data_Science).

Data Science in der Wissenschaft

Data Science und Digitalisierung spielen ebenfalls in der Wis-
senschaft und damit auch in den Geowissenschaften eine immer
bedeutendere Rolle (Bell et al., 2009). Der mit dem renommierten
Turing Award ausgezeichnete Informatiker Jim Gray beschreibt die-
se Entwicklung in seinen vielzitierten Ausfiihrungen zu ,,eScience
- data intensive science“ als viertes Forschungsparadigma, das
die bisherigen Forschungskonzepte — die empirische Forschung,
Theoriebildung und Simulation — ergédnzt (Hey et al., 2009). Mit
Data-Science-Ansdtzen werden auf der Basis grofier Datenmengen
Muster und Relationen extrahiert und somit Informationen gewon-
nen, die zu neuen, moglicherweise unerwarteten, Erkenntnissen
tiber komplexe Systeme fiihren. Jim Gray weist eindriicklich darauf
hin, dass die wissenschaftliche Erkenntnisgewinnung aus den
immensen Datenmengen, die durch immer mehr Sensorik und
verbesserte Simulationsmodelle erzeugt werden, neue Konzep-
te und Strategien erfordert, die auf digitalen Technologien und
Verfahren basieren. Als wesentlich fiir Data Science nennt er ein
verbessertes Management von Daten, das Zusammenfiihren der
Daten aus verschiedenen Quellen, die explorative Analyse der
vielfdltigen verfiigbaren Daten, sowie die digitale Unterstiitzung
des gesamten wissenschaftlichen Arbeitsprozesses: vom Finden
geeigneter Daten, deren Verkniipfung/Integration und systemati-
schen Analyse bis zur Publikation von Ergebnissen. Data Science
ist somit eng verbunden mit der digitalen Transformation in den
Wissenschaften.

Die Wissenschaft hat diese Herausforderungen aufgegriffen und
in beispielhaften Losungen umgesetzt. Vielfdltige Initiativen zu
Forschungsdateninfrastrukturen, wie die europdischen Projekte
ESFRI, EUDAT und EPOS, oder Initiativen in der Seismologie (OR-
FEUS) oder Geoddsie (EUREF, IGS), wurden ins Leben gerufen,
um Daten besser auffindbar, zugreifbar und wiederverwendbar
zu machen. Die Verkniipfung von Daten aus unterschiedlichen
Erfassungssystemen iiber die verschiedenen raumlichen und
zeitlichen Skalen hinweg ist Thema mehrerer Forschungsvorhaben.
Ein Beispiel ist das Projekt Digital Earth, an dem alle Helmholtz-
Zentren des Forschungsbereichs ,,Erde und Umwelt“ mitwirken.
Verfahren aus dem maschinellen Lernen, Data Mining und Visual
Analytics werden angewendet und erprobt, um die explorative
Auswertung wissenschaftlicher Daten zu ermoglichen und damit
Prozesse und Zusammenhange, z. B. des Systems Erde, besser
zu verstehen. Auch erfolgte die Entwicklung wissenschaftlicher
Workflow-Systeme, wie Kepler oder Taverna, um den wissen-
schaftlichen Arbeitsprozess zu unterstiitzen, zu dokumentieren
und zu reproduzieren. Die Helmholtz-Gemeinschaft trdgt diesen
Entwicklungen ebenfalls Rechnung durch Projekte wie Digital
Earth oder den ,,Information and Data Science Inkubator®, die
die Konzepte, Methoden und Technologien von Data Science auf
breiter Basis in die Wissenschaft tragen wollen.



Data-Science-Entwicklungen am GFZ

Am Deutschen GeoForschungsZentrum GFZ gibt es verschiedene
Forschungs- und Entwicklungsaktivitdten, um das Potenzial von
Data Science in Wert zu setzen und damit den geowissenschaft-
lichen Erkenntnisgewinn zu verbessern.

Erprobung und Weiterentwicklung von maschinellen
Lernverfahren
Bei der Erforschung von Naturgefahren werden
am GFZ Verfahren des maschinellen Lernens
genutzt und erprobt, um das Verstandnis von
Prozessen, wie z. B. Erdbeben, Hochwasser oder
Weltraumwetter, und ihre Auswirkungen zu ver-
bessern. So werden maschinelle Lernverfahren
eingesetzt, um Erdbebenereignisse zu klassifizieren, und es wird
untersucht, ob mit Hilfe dieser Verfahren die Vorhersage des
seismischen Verhaltens bestimmter Regionen verbessert werden
kann. Im Bereich der Hochwasserforschung findet maschinelles
Lernen Anwendung, um die komplexen Schddigungsprozesse
bei Hochwasser zu analysieren und die damit verbundenen Pro-
zesse besser zu verstehen, zu beschreiben und fiir Prognosen
zu modellieren. Auch bei der Vorhersage des Weltraumwetters,
das Auswirkungen auf Stromnetze und Satelliten hat, kommt
maschinelles Lernen zum Einsatz. Mit Hilfe dieser Methoden
wurden ein globales Vorhersagemodell der Plasmasphdrendy-
namik erzeugt und ein Verfahren fiir die Vorhersage potenzieller
geomagnetischer Stiirme entwickelt (siehe Beitrag von Kreibich
etal., S.10 in diesem Heft).

Maschinelles Lernen ist auch fiir die Auswertung von Bilddaten
aus Satellitenmissionen eine wesentliche Methode. Ziel der Daten-
auswertung ist es, Zustand und Veranderung der Landoberflache
der Erde aus den Satellitenbildern noch prdziser zu ermitteln. Die
Zusammenhange zwischen Eigenschaften der Satellitenbilder und
Parametern der Landoberflache sind oft nur sehr schwer mit Hilfe
von deterministischen Modellen zu beschreiben. Maschinelle
Lernverfahren hingegen kdnnen beliebige Daten verkniipfen, um
daraus effizient Zusammenhange, Riickschliisse und Vorhersagen
abzuleiten. Am GFZ werden auf der Basis geowissenschaftlicher
Expertise verschiedene Verfahren des maschinellen Lernens fiir
die Auswertung von Satellitenbilddaten genutzt und weiterent-
wickelt. Einsatzfelder sind beispielsweise die Atmospharenkor-
rektur, die Analyse von Bodeneigenschaften und die Schatzung
der Photosyntheseleistung von landwirtschaftlichen Nutzflachen
(siehe Beitrag von Segl et al., S.18 in diesem Heft).

Entwicklung von Visual-Analytics-Konzepten und

-Werkzeugen
Eine Voraussetzung fiir die Extraktion von Infor-
mation aus Daten ist, dass Wissenschaftlerinnen
und Wissenschaftler die Daten verstehen kénnen.
Mit zunehmender Gréle und Komplexitdt der
Daten wird dies eine stetig wachsende Heraus-
forderung. Damit Wissenschaftlerinnen und

Wissenschaftler sich ,,ein Bild“ von den Daten machen kénnen,
entwickeln Experten aus der Informatik und aus den Geowissen-
schaften am GFZ in enger Kooperation Visual-Analytics-Verfahren
und -Werkzeuge, die Methoden aus Statistik, maschinellem Ler-
nen und Data Mining mit interaktiver Visualisierung verkniipfen.
Damit lassen sich umfangreiche und komplexe Datenbestdnde
explorieren sowie Strukturen und Muster erkennen. Beispiele
hierfiir sind Verfahren fiir (1) die Analyse von Geoarchiven, wie
z. B. Seesedimente, um Klima- und Landschaftsentwicklungen
der Vergangenheit aufzuklaren, (2) die Analyse von komplexen
Simulationen, bei denen viele Gréf3en miteinander interagieren,
wie z. B. geochemische Simulationsmodelle in der Fluidsystemmo-
dellierung, und (3) die Validierung von Simulationsmodellen, wie
z. B. der glazial-isostatischen Anpassungen in der Erdsystemmo-
dellierung (siehe Beitrag von Unger et al., S. 26 in diesem Heft).

Losungen fiir Big Data
Big Data und die damit verbundenen Anforderun-
gen an die Datenverarbeitung und Datenanalyse
riicken aufgrund des Fortschritts in der Sensorent-
wicklung und der Computersimulation auch in den
Fokus der Geowissenschaften. Big Data werden
generelldurch,,5 Vs“ charakterisiert: Volume (Da-
tenmenge), Variety (Vielfalt der Daten), Velocity (Geschwindigkeit der
Erzeugung), Veracity (Zuverldssigkeit) und Value (Wert). Auch wenn
die 5 Vs Herausforderungen in vielen Fachgebieten der Geowissen-
schaften mit sich bringen, sind vor allem diejenigen Disziplinen mit Big
Data konfrontiert, die mittels kontinuierlicher Observationssysteme
Daten erheben und verarbeiten. Zu nennen sind hier stellvertretend
die Fachgebiete Geoddsie, Seismologie und Geomagnetismus. Sie
bewegen sich bei der Erfassung, Verarbeitung und Analyse der
Daten seit jeher an der Grenze des technisch und wissenschaftlich
Machbaren. Am GFZ werden im Rahmen der geoddtischen Satelli-
tenmission GRACE-FO, der Globalen Navigationssatelliten-Systeme
(GNSS), der Very Long Baseline Interferometry (VLBI), des globalen
seismologischen Netzwerks und Datenzentrums GEOFON sowie der
Erdmagnetfeld-bezogenen Satellitenmission Swarm und den damit
verkniipften Datenzentren Losungen fiir die Erfassung, Verarbeitung
und Analyse von Big Data in den Geowissenschaften entwickelt (siehe
Beitrag von Schuh et al., S. 32 in diesem Heft).

Die Geowissenschaften kdnnen von Konzepten und Technologien,
die in der Informatik fiir die Verarbeitung und Analyse von Big Data
entwickelt wurden, profitieren. Dies betrifft die Speicherung und
Prozessierung von Daten wie auch die Extraktion relevanter Informa-
tionen und Muster aus grofien Datenmengen. Dazu miissen jedoch
die Informatik-Technologien und -Konzepte in die Geowissenschaften
tibertragen und entsprechend angepasst werden. Beispiele dieser
am GFZ durchgefiihrten Adaptation sind die Entwicklung effizienter,
skalierbarer geowissenschaftlicher Analysemethoden fiir Zeitreihen
oder die Anpassung geowissenschaftlicher Methoden aus dem Bereich
der Satellitenfernerkundung an existierende Big-Data-Technologien
(siehe Beitrag von Sips et al., S. 40 in diesem Heft).
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Nutzung von Citizen-Science-Ansdtzen
Neben den traditionellen Verfahren der Datenerhebung steht den
Geowissenschaften mit zunehmender Digitali-
sierung der Gesellschaft eine weitere Daten-
quelle zur Verfligung, ndmlich Daten, die von
Biirgerinnen und Biirgern erhoben werden. Die
Beteiligung von interessierten Laien, die sich an
wissenschaftlichen Beobachtungen beteiligen
bzw. diese unterstiitzen, hat eine lange Tradition, z. B. bei der
Vogelzdhlung oder Wetteraufzeichnung. Die wissenschaftliche
Nutzung der so erhobenen Daten nimmt durch die neuen Mog-
lichkeiten der digitalen Technologien weiter zu. Am GFZ werden
Verfahren entwickelt und erprobt, wie geeignete Daten mittels
Biirgerbeteiligung — Citizen Science - fiir die Quantifizierung von
ndchtlicher Lichtemission, die schnelle Schadensabschdtzung bei
Flutereignissen oder die dynamische Modellierung der Gefdahrdung
von Gebduden beziiglich Erdbeben erhoben und genutzt werden
kdnnen (siehe Beitrag von Dransch et al., S. 46 in diesem Heft).

Etablierung eines Forschungsdatenmanagements nach
dem FAIR-Prinzip
Data Science kann ihr Potenzial nur entfalten, wenn Forschungs-
daten aufbereitet und mit Metada-
ten beschrieben sind und wenn es
einen einfachen Zugriff fiir Mensch
und Maschine auf die Daten gibt.
Das Prinzip von FAIR Data ist daher zur allgemein anerkannten
Basis fiir das Forschungsdatenmanagement geworden. FAIR
umfasst die Auffindbarkeit (Findable), Zuganglichkeit (Accessib-
le), Interoperabilitdt (Interoperable) und Wiederverwendbarkeit
(Reusable) von Daten. Das GFZ hat eine lange Tradition darin,
Forschungsdaten offentlich bereitzustellen. Beispielsweise wurde
mit dem Suchwerkzeug RI@GFZ ein einfacher ,,Daten-Wegweiser
bereitgestellt. Die Vergabe von DOIs (Digital Object Identifier)
erlaubt die eindeutige Identifizierung von geowissenschaftli-
chen Daten und Softwareprodukten. Die Beschreibung der Daten
durch standardisierte Metadaten ermdglicht deren Wiederver-
wendbarkeit. Das Forschungsdatenmanagement am GFZ wird in
enger Anbindung an Aktivitaten der Helmholtz-Gemeinschaft und
internationaler Initiativen kontinuierlich weiterentwickelt (siehe
Beitrag von Elger et al., S. 52 in diesem Heft).

Ausbildung im Bereich Data Science

Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler miissen zusatzliche
Expertisen und Kompetenzen erwerben, um die neuen Data-
Science-Konzepte, -Methoden und -Technologien fiir ihre Arbeit
nutzen zu kénnen. Das GFZ hat daher fiir die Ausbildung des
wissenschaftlichen Nachwuchses mit Partnern des Geo.X-For-
schungsverbunds die Geo.X Young Academy mit dem Schwerpunkt
Geo Data Science ins Leben gerufen (siehe hierzu auch das Inter-
view ab Seite 60 in diesem Heft). Auch beteiligt sich das GFZ an
der ,Helmholtz Einstein International Berlin Research School in
Data Science“ (HEIBRIDS), einem Verbund von sechs Helmholtz-
Zentren und dem Einstein Center for Digitial Future. Geplant ist
ergdnzend die Einrichtung der ,,Helmholtz Information and Data
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Science Academy“ (HIDA), die fiir alle in der Wissenschaft Tatigen
Fortbildung im Bereich Data Science anbieten soll.

Auswirkung von Data Science auf die Geowissen-
schaften

Data Science verandert das wissenschaftliche Arbeiten, neue
Methoden und digitale Technologien modifizieren die Forschung
in mehrfacher Weise. Zum einen werden die traditionellen wis-
senschaftlichen Konzepte erganzt. Zusatzlich zur Wissensgene-
rierung durch die Bildung und Uberpriifung von Hypothesen und
die Entwicklung von Simulationsmodellen auf Basis vorhandenen
Wissens und physikalischer Gesetze, kdnnen explorative Verfahren
wie Data Mining und maschinelles Lernen genutzt werden, um auf
der Grundlage vieler existierender Daten Muster und Beziige aus
Daten zu extrahieren und Schliisse fiir gesellschaftlich relevante
Fragestellungen daraus zu ziehen. Auch der wissenschaftliche
Arbeitsprozess erfdhrt eine Veranderung. Der Einsatz digitaler
Verfahren bei der Generierung, Verwaltung, Publikation und
Bereitstellung von Daten und Erkenntnissen erfordert eine Mo-
difizierung bisheriger Arbeitsweisen. Beispielsweise miissen
Daten aufbereitet und mit Metadaten beschrieben werden, damit
sie als Quelle sowohl von Personen als auch von Algorithmen
fiir Data Science genutzt werden kdnnen. Ein weiteres Beispiel
ist die Dokumentation wissenschaftlicher Verfahren und Ar-
beitsprozesse mit Hilfe wissenschaftlicher Workflow-Systeme,
welche die logische, aber auch technische Reproduzierbarkeit
wissenschaftlicher Analysen erméglichen.

Die zunehmende Integration digitaler Verfahren in den wissen-
schaftlichen Arbeitsprozess erfordert von den Wissenschaftlerin-
nen und Wissenschaftlern zusatzliche Expertise und zusatzlichen
Zeitaufwand. Dieses muss zukiinftig in den wissenschaftlichen
Bewertungssystemen Beriicksichtigung finden. Aktivitdten,
die den Einsatz digitaler Verfahren beférdern, sollten als wis-
senschaftliche Leistung anerkannt und entsprechend bewertet
werden. Nur durch einen breiten Einsatz digitaler Verfahren kann
Data Science ihr gesamtes Potenzial entfalten.

Data Science hat einen mehrdimensionalen Transformationspro-
zess in den Geowissenschaften angestoflen. Diesen zu gestalten
und zu beleben wird in den Geowissenschaften eine Herausfor-
derung fiir die nachsten Jahre sein. Das GFZ ist mit vielfaltigen
Aktivitaten daran beteiligt, wie die Beitrdge in dieser Ausgabe
des GFZ-Journals ,,System Erde“ zeigen.
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