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1.1 Wissenschaftliche Datenformate
Allgemeine Informationen

= Entstehen aus Anforderungen

= Standards (in der Wissenschaft) sehr wichtig

= Meta-Daten

= Daten werden in N-Dimensionalen Arrays gespeichert
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1.2 Wissenschaftliche Datenformate
Voraussetzungen

= Kompakte Speicherung (Komprimierung)

[
= Portabilitat
= Schneller Zugriff p— 8
. am ) O
= Software zur Bearbeitung am - O
* Programmierschnittstelle (API) fur
verschiedene Sprachen -
Abb. : [1]
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Anforderungen an die Hardware

Computer Aided Engineering

Flops/Core = Structures
....... Crash
= = =« Fluids
Network Bandwidth Cores
Network Latency Memory Capacity

/O Performance Memory Bandwidth

Life Sciences

Flops/Core

Quantum Chemistry
------- Molecular Modeling
- =« - Bioinformatics

Network Bandwidth

Network Latency Memory Capacity

1/0 Performance Memory Bandwidth

Financial Services

Flops/Core = Low Latency Trading
....... Monte Carlo
= = = - Risk Analytics
Network Bandwidth eaeeeegeCorEs
Network Latency Memory Capacity
/0 Performance Memory Bandwidth

Energy and Environmental Sciences

Flops/Core —— Reservoir
....... Seismic
= = = - Weather
Network Bandwidth Cores
Network Latency Memory Capacity
VO Performance Memory Bandwidth

Abb. :
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[2] https://www.ibm.com/it-infrastructure/images/resources/power/IT-infrastructure-HPC_HPDA-figure4.jpg
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1.3 Wissenschaftliche Datenformate
Beispiele fiir Datenformate

= Klimatologie = NetCDF (Network Common Data Format)

= Biologie > PDB (Protein Data Bank) file format
— 3D Beschreibung von Molekilen
— Daten werden in Tabellenform gespeichert

» Medizin = DICOM (Digital Imaging and Communications in Medicine)

— Standard in der Medizin
— DICOM Datensatz dient als Container, auch Metadaten werden gespeichert

— Informationen : Bilddaten, mathematische und behandlungsspezifische
Informationen
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Zuwachs der Datenmenge in der Klimatologie
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Abb. : [3] Year

https://www.researchgate.net/profile/Sebastian_Bathiany/publication/312475518/figure/figd/AS:451512070610944@1484660274143/
Projected-increase-in-the-amount-of-data-from-climate-models-remote-sensing-and-in-situ.png
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2. NetCDF

Annual Maximum of Daily Maximum Temperature

1. Struktur BEamte S INEEES

2. NetCDF File Format EWEEE L - IWa

3. NetCDF-4/HDF5 T e T

| II
N ' 2

Annual Maximum of Daily Maximum Temperature (degrees_C)

- Ao!wl -4.9E+00 1.0E+01

2.5E+01 4.D!+Dl 5.5E+01

]

Data Min = -2.0E+01, Max = 5.5E+01

Abb. : [4]
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NetCDF Daten sind...

= Selbstbeschreibend - - .

= Ubertragbar . .
= Skalierbar - netCDF

Abb. : [5]
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2.1 NetCDF

Dimensionen

Lo

HH
dimensions

—)

| —

variables

global attributes

= Enthalt Name und Grol3e

= Durch Dimensionen werden physikalische GroRen dargestellt
—Zeit, Breite, Lange oder Hohe

= Ganzzahliger positiver Wert

Abb. : [6]

" |In einer netCDF Datei kann es nur eine Dimension der Grol3e

UNLIMITED geben

—Ausnahme bei NetCDF-4

08.01.18
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2.1 NetCDF —

Variablen 4';: i [‘]%‘1

dimensions

variables global attributes

= Array mit Werten desselben Datentyps Abb. : [6]

= Besteht aus Namen, Typ und Form, welche durch die angegebene
Dimension festgelegt wird

= Record variable” = Variablen mit min. einer unlimitierten
Dimension
= Anzahl der Dimensionen wird als Rang bezeichnet
—Rang 0 = Skalar
—Rang 1 = Vektor
—Rang 2 = Matrix
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2.1 NetCDF

Koordinatenvariablen

Lo

HH
dimensions

—

e

variables

global attributes

= Gleicher Name wie eine Dimension

Abb. : [6]

m \/ektor Variable mit der identischen Form zu ihrer Dimension

= Keine besondere technische Bedeutung
= ABER : werden von NetCDF-Tools besonders behandelt
= Werden genutzt, um physikalische Koordinaten in einem

Koordinatensystem abzubilden
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2.1 NetCDF
Attribute

= Meistens Informationen Uber eine Variable

= Attribute werden mit dem Namen der Variable und einem eigenen
Namen versehen

Lo

HH
dimensions

—

variables

| —

global attributes

Abb. : [6]
= Werden genutzt um Daten Uiber Daten zu speichern (Meta-Daten)

= Globale Attribute : liefern Informationen Uber die gesamte

NetCDF-Datei

08.01.18
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NetCDF Data Model

Dataset

| location: String [

08.01.18

Attribute Dimension
hame: String name: String
value: Vector ength: int
type: DataType sUnlimited: boolean
Variable
‘name: String O same
hape: Dimension] ] name
FYDe: DataType V\
| CoordinateVariable |

ValuesArray

name: String
hape: Dimension[1
type: DataType

type: primitive
shape: int[]

unidaTta

Abb. : [7]

Proseminar Speicher- und Dateisysteme

Beispiel einer NetCDF
Datei in der CDL-Notation

netcdf filename {

dimensions:
lat = 3 ;
lon =4 ;

time = UNLIMITED ; // (2 currently)

variables:
float lat(lat) ;
lat:long_name = "Latitude" ;
lat:units = "degrees_north" ;
float lon(lon) ;
lon:long_name = "Longitude" ;
lon:units = "degrees_east" ;
int time(time) ;
time:long_name = "Time" ;
time:units = "days since 1895-01-01" ;
time:calendar = "gregorian" ;
float rainfall(time, lat, lon) ;
rainfall:long_name = "Precipitation” ;
rainfall:units = "mm yr-1" ;
rainfall:missing_value = -9999.f ;

Coordinate
variable

Variable
attribute

// global attributes:

:title = "Historical Climate Scenarios" ;
:Conventions = "CF-1.0" ;

data:
lat = 48.75, 48.25, 47.75;
lon = -124.25, -123.75, -123.25, -122.75;
time = 364, 730;
rainfall =
761, 1265, 2184, 1812, 1405, 688, 366, 269, 328, 455, 524, 877,

1019, 714, 865, 697, 927, 926, 1452, 626, 275, 221, 196, 223;
}

Abb. : [8]
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2.2 NetCDF File Format

= NetCDF Classic Format (CDF-1)
— Default Format von NetCDF
— Beschrankt auf 2 GiBs
— Ziel ist dabei die Portabilitat = wird empfohlen

= NetCDF 64-bit Offset Format (CDF-2)

— Beschranktheit der GroRe wird entlastet
— Variablen mit einer Gréf3e von 4 GiB maoglich

= NetCDF 64-bit Data Format (CDF-5)
— 64-bit Integers
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2.3 NetCDF-4/HDF5

= Setzt auf das HDF5 Format auf
= GroRe der Dateien nicht beschrankt
=" Mehrere unlimitierte Dimensionen moglich

= Gruppen sind moglich

- Vorteile von HDF5 werden direkt genutzt
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3. Bearbeiten der Daten mit CDOs

= Sammlung von Werkzeugen zur Bearbeitung und zum Auslesen
von wissenschaftlichen Daten

1. Informationen Uber Inhalte
2. Modifizieren
3. Auswerten

= Anwendbar fiir NetCDF und GRIB Files
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3. Bearbeiten der Daten mit CDOs

1. Informationen Uber Inhalte :

— Anzeigen der Variablen : | cdo showname infile

— Grid description : | cdo griddes infile ‘

2. Modifizieren :

gridtype : gaussian
gridsize : 2048
Xname : lon
xlongname : longitude
xunits degrees_east
yname lat
ylongname : latitude
yunits : degrees_north
xXsize : 64
ysize : 32

Abb. : [9]

— Variablen Name andern : | cdo chname, temp, t2m infile outfile

— Definieren einer Zeitachse : | cdo settaxis,1987-01-16,12:00:00,1mon infile outfile

08.01.18 Proseminar Speicher- und Dateisysteme
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3. Bearbeiten der Daten mit CDOs

— Interpolation :|cdo remapbil,n32 infile outfile

3. Auswerten: Abb. : [10]

— Durchschnittswert pro Stunde : |cdo hourmean infile outfile

— Durchschnitt mehrerer Dateien berechnen : | cdo ensmean infile[1-6] outfile

— Median mehrerer Dateien berechnen : |cdo enspctl, 50 infile[1-6] outfile
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4. Visualisierung der Daten

ECOHAM4 (Hamburg Ecosystem Model, Version 4) model results
displaying oxygen
frame 98/365 8-Apr-2003 00:00:00
displayed range: 0.16994 to 354.379 mmol m-3
Current: (i=25, j=81) 301.755 (x=-6.75, y-63.88334)

qut -1 <4 <« [l » » Edit ? Delay: | Opts

banded InvP Inv C MX8 Linear Axes Range Bi-lin Print
N

200
020
Name: in: Current: Max: Units:
time 0 8-Apr-2003 0( 364 days since 2C
depth 5 3500 meters
Y: latitude 47.6833 63.8833 degrees_nori

X: longitude -15.0833 13.9167 degrees_easi

Quelle: H. Lenhart pers. comm.
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# oxygen from ECOHAM4 (Hamburg Ecosystem Model, Version 4) model results@cluster - m] X

[~ tdepth, iatitude, longitude) = (47.5, 54.2833, 4.58333)

020 (mmol m-3)

140 160 180 200 220 240 260 280 300 320

1-Jan- 275 P EHD0G20 HIE B PO MIAPSHH i ZIBA (A5 a5 FIASE B ID-00:00
time (days since 2003-01-01 00:00:00)

oxygen from ECOHAM4 (Hamburg Ecosystem Model, Versi
R i tme] | x| ¥/ [xRange | ¥ Range.

ECOHAM4 (Hamburg Ecosystem Model, Version 4) model results
displaying oxygen
frame 98/365 8-Apr-2003 00:00:00
displayed range: 0.16994 to 354.379 mmol m-3
Current: x=19-Apr-2004 02:54:49, y=189.451

quit || =1 [« < [l » » [Edit ? Delay: | Opts

banded InvP Inv C MX8 Linear Axes Range Bilin Print

50 100

Name: Current: Max: Units:

time 8-Apr-2003 0( 364 days since 2C

depth S a47.5 3500 meters

Y: latitude 47.6833 63.8833 degrees_norl

X: longitude -15.0833 13.9167 degrees_easl Qu e I | e : H . Le N ha rt pe rs. CO mm.
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5. Zusammenfassung

= \Wissenschaftliche Datenformate entstehen aus den
Anforderungen

= Gewisse Voraussetzungen sollten gegeben sein
= NetCDF :

— Bereich der Klimatologie
— Dimensionen, Variablen, Attribute
— NetCDF-4/HDF5

= CDOs bieten eine Sammlung von Werkzeugen an
= Visualisierung der Daten durch Programme moglich

08.01.18 Proseminar Speicher- und Dateisysteme
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6. Literatur
Informationsquellen
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https://www.unidata.ucar.edu/software/netcdf/workshops/2012/third party/CDO.html

http://desktop.arcgis.com/de/arcmap/10.3/manage-data/netcdf/what-is-netcdf-
data.htm

https://www.unidata.ucar.edu/software/netcdf/docs/netcdf introduction.html

https://code.mpimet.mpg.de/projects/cdo/wiki/Tutorial
https://code.mpimet.mpg.de/projects/cdo/embedded/index.html#x1-5800002.12

Kull, Meelis: ,Scientific Data Formats”, http://kodu.ut.ee/~varmo/tday-kaariku/kull-
slides.pdf

https://en.wikipedia.org/wiki/Protein Data Bank (file format)

https://de.wikipedia.org/wiki/Digital Imaging and Communications in Medicine

https://en.wikipedia.org/wiki/List of file formats#Scientific data (data exchange)
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6. Literatur
Informationsquellen

10. Schulzweida, Uwe: CDO User‘s Guide, Marz 2013

11. Kostede, Simon: Performanceanalyse der Ein- /Ausgabe des Okologiemodells
ECOHAMS5, Masterarbeit, Universitat Hamburg, S.10 & S. 18-20
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