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Abstract 
Das Helmholtz Forum Forschungssoftware, welches gemeinsam von der Task Group 

Forschungssoftware des AK Open Science und dem HIFIS Software Cluster getragen wird, 

veranstaltete am 7. April 2022 ein Helmholtz Open Science Forum zum Thema 

Forschungssoftware.  

Die Veranstaltung wurde vom Helmholtz Open Science Office organisiert. Das virtuelle Forum 

widmete sich drei Aspekten beim offenen und nachhaltigen Umgang mit Forschungssoftware 

in der Helmholtz-Gemeinschaft: Policy, Praxis sowie Infrastrukturen und Tools.  

Die Veranstaltung war die zweite einer Reihe von Helmholtz Open Science Foren zum Thema. 

Die erste Veranstaltung fand im Mai 2021 unter dem Titel „Policies für Forschungssoftware“ 

statt. Vorliegender Bericht dokumentiert die Veranstaltung.   
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Einführung 
Mit der voranschreitenden Digitalisierung von Forschung und Lehre steigt die Zahl an Software-

Lösungen, die an wissenschaftlichen Einrichtungen entstehen und zur wissenschaftlichen 

Erkenntnisgewinnung genutzt werden. Die unter dem Stichwort Open Science geforderte 

Zugänglichkeit und Nachnutzung von wissenschaftlichen Ergebnissen kann in vielen 

Fachgebieten nur sichergestellt werden, wenn neben den Forschungsdaten auch der 

Programmcode offen zugänglich gemacht wird. 

Für die Nachvollziehbarkeit und Reproduzierbarkeit von wissenschaftlichen Ergebnissen ist die 

Referenzierung und Zugänglichmachung der genutzten bzw. entwickelten Software 

unerlässlich. Auch für die Nachvollziehbarkeit von Datenanalysen sowie für die Nachnutzung 

von Forschungsdaten ist die gleichzeitige Bereitstellung korrespondierender Software in vielen 

Fällen von großer Bedeutung.  

An den Helmholtz-Zentren gibt es bereits seit einigen Jahren vielfältige Initiativen im 

Themenfeld Forschungssoftware. Die Task Group Forschungssoftware des Arbeitskreises Open 

Science in der Helmholtz-Gemeinschaft widmet sich seit dem Jahr 2016 der Zugänglichkeit und 

Nachnutzung von Forschungssoftware im Kontext von Open Science.1  

Mit dem Start des Software Services Cluster der Plattform Helmholtz Federated IT Services 

(HIFIS)2 im Rahmen des Helmholtz-Inkubators Information and Data Science im Jahr 2019 wird 

das Ziel verfolgt eine leistungsfähige IT-Serviceplattform zu schaffen, die Wissen aus allen 

Helmholtz-Zentren verbindet. Sowohl der Arbeitskreis als auch die HIFIS-Plattform widmen sich 

dem nachhaltigen Umgang mit Forschungssoftware in der Helmholtz-Gemeinschaft, was durch 

eine hohe personelle Überschneidung der Stakeholder dokumentiert wird.  

Um das Thema in Helmholtz weiter koordiniert voranzutreiben, bilden die Task Group 

Forschungssoftware und die Software Services Plattform von HIFIS seit 2020 das vom 

Helmholtz Open Science Office3 betreute Forum Forschungssoftware in der Helmholtz-

Gemeinschaft. 

Das Forum Forschungssoftware veranstaltete am 7. April 2022 ein zweites Helmholtz Open 

Science Forum zum Thema Forschungssoftware. Die Veranstaltung wurde vom Helmholtz Open 

Science Office organisiert. Die virtuelle Veranstaltung widmete sich drei Aspekten des offenen 

und nachhaltigen Umgangs mit Forschungssoftware in der Helmholtz-Gemeinschaft:  

 
1 Siehe: https://os.helmholtz.de/open-science-in-der-helmholtz-gemeinschaft/open-research-software/ 
2 Siehe: https://www.hifis.net 
3 Siehe: https://os.helmholtz.de 
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• Policy: Beleuchtet wurde der Stand der Policy-Entwicklung anhand von Praxisbeispielen 

aus zwei Helmholtz-Zentren.  

• Praxis: Vorgestellt wurden drei exemplarische Software-Projekte, die Aspekte der 

Offenheit und Nachhaltigkeit in besonderer Weise berücksichtigen und bereits 

Breitenwirkung entfaltet haben. 

• Infrastrukturen & Tools: Vorgestellt wurden Trainingsangebote von HIFIS, Repositorien 

und weitere Angebote rund um die Entwicklung und Publikation von 

Forschungssoftware. In partizipativen Sessions wurden anschließend aktuelle 

Herausforderungen und Chancen dieser drei Aspekte adressiert.  

Die Veranstaltung war die zweite einer Reihe von Helmholtz Open Science Foren zum Thema. 

Die erste Veranstaltung fand im Mai 2021 unter dem Titel „Policies für Forschungssoftware“ 

statt.  

Mit etwas über 100 Teilnehmenden war die Veranstaltung sehr gut besucht und bot 

interessierten Personen aus verschiedenen Arbeitsbereichen rund um das Thema 

Forschungssoftware eine Plattform für Information und Vernetzung zum Thema.  

Hintergrund: Open Source in der Forschung4 
Mit der voranschreitenden Digitalisierung von Forschung und Lehre steigt die Zahl an Software-

Lösungen, die an wissenschaftlichen Einrichtungen entstehen. Ob zur Analyse großer 

Datenmengen, zur Steuerung von wissenschaftlichen Geräten oder zur Visualisierung von 

wissenschaftlichen Ergebnissen – Forschungssoftware ist heute ein zentrales Element im 

wissenschaftlichen Erkenntnisprozess. 

Damit Open Science5 funktioniert, wissenschaftliche Ergebnisse also offen verfügbar und 

reproduzierbar sind, müssen in vielen Fachgebieten auch die Programmcodes offen zugänglich 

sein. Dieser Herausforderung widmet sich Helmholtz unter dem Begriff Open Research 

Software. Bereits 2007 wurde ein Positionspapier erarbeitet.6 Seit 2020 agiert das Helmholtz 

Forum Forschungssoftware als Netzwerk zu dem Thema. 

 
4 Vorliegender Text wurde von Heinz Pampel im Mai 2022 in einer ersten Version auf helmholtz.de veröffentlicht. 
Der überarbeitete und aktualisierte Text ist Teil einer Artikelreihe zum Thema Open Science in Helmholtz und gibt 
einen Überblick über die Aktivitäten im Bereich Open Research Software. 
5 Siehe: https://os.helmholtz.de 
6 Siehe: https://os.helmholtz.de/?id=2766 
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In diesem Verbund arbeiten Vertreter:innen aus Wissenschaft und Informationsinfrastruktur 

an der Förderung von Open Research Software. Partner ist das Software Services Cluster der 

Plattform Helmholtz Federated IT Services (HIFIS). HIFIS unterstützt Forscher:innen im Umgang 

mit Software unter dem Motto „Helmholtz IT for Science“.7 Zum Angebot zählen zum Beispiel 

Kurse wie „Let's make your script ready for publication“ und Einzelberatungen, aber auch 

digitale Infrastrukturen wie der HIFIS Transfer Service (HTS). Dieser sorgt für den reibungslosen 

Austausch großer Datensätze zwischen den Helmholtz-Zentren. 

Ein nachhaltiger Umgang mit wissenschaftlicher Software wird auch von Förderorganisationen 

eingefordert. S0 behandelt die Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) das Themenfeld in 

ihren „Leitlinien zur Sicherung guter wissenschaftlicher Praxis“ umfassend.8 Diesen Kodex 

verankern derzeit alle Hochschulen und außeruniversitären Forschungseinrichtung in 

Deutschland. Eine der Anforderungen an die digitale Wissenschaftspraxis dort lautet: „Bei der 

Entwicklung von Forschungssoftware wird der Quellcode dokumentiert.“ Auch die Europäische 

Kommission verlangt in ihrem neuen Rahmenprogramm Horizon Europe nicht nur den offenen 

Zugang zu wissenschaftlichen Publikationen und Forschungsdaten, sondern auch die 

Bereitstellung der verwendeten Tools, die zur Nachnutzung von veröffentlichten 

Forschungsdaten nötig sind.9 

Doch mit der Bereitstellung der Software allein ist es meist nicht getan. Notwendig sind auch 

neue Publikationsstrategien. Sie müssen einerseits die Qualitätssicherung des Codes 

garantieren und andererseits auch die Zitation der Software erlauben – erst dann ist 

sichergestellt, dass die Programmierer:innen adäquate Anerkennung im wissenschaftlichen 

Reputationssystem finden. 

Vor diesem Hintergrund beginnen Forschungseinrichtungen digitale Infrastrukturen 

aufzubauen, sogenannte Repositorien, auf denen wissenschaftliche Software offen publiziert 

werden kann. So zum Beispiel am CERN in Genf: Dort wurde das Open-Access-Repositorium 

Zenodo implementiert.10 In Zusammenarbeit mit der Entwicklungsplattform GitHub stellt 

Zenodo wissenschaftliche Programmcodes als referenzierbares Produkt der 

wissenschaftlichen Arbeit dauerhaft zur Verfügung. Dazu wird die Software mit einem Digital 

Object Identifier (DOI) adressiert und kann so in der Publikationsliste geführt werden – dadurch 

 
7 Siehe: https://hifis.net 
8 Deutsche Forschungsgemeinschaft. (2019). Guidelines for Safeguarding Good Research Practice. Code of 
Conduct. https://doi.org/10.5281/zenodo.3923602 
9 European Commission. (2021). EU Grants. AGA – Annotated Model Grant Agreement. 
https://ec.europa.eu/info/funding-tenders/opportunities/docs/2021-2027/common/guidance/aga_en.pdf 
10 Siehe: https://docs.github.com/en/repositories/archiving-a-github-repository/referencing-and-citing-content 
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wird ein breiter Blick auf Forschungsleistung ermöglicht. Ähnliche Strategien verfolgen auch 

die Helmholtz-Zentren. Ihr Ziel ist es, Programmcodes als Produkt wissenschaftlicher Arbeit 

anzuerkennen, damit die wichtige Arbeit der Entwickler:innen von Forschungssoftware 

sichtbar wird. 

Um die Qualität der Software sicherzustellen, tauschen sich die Forscher:innen über dedizierte 

Software-Journale aus, etwa über die Open-Access-Zeitschrift „Journal of Open Source 

Software“.11 Die Gutachter:innen dieser Zeitschrift prüfen einen Code und dessen 

Dokumentation. Sind alle Kriterien erfüllt, wird die Dokumentation als sogenanntes Software-

Paper veröffentlicht. Dieser Artikel referenziert dann die publizierte Software auf einem 

Repositorium. Um ein Forschungsergebnis entsteht so ein Wissensraum, der im Sinne der Open-

Science-Idee nicht nur Daten und Interpretationen vernetzt, sondern auch verwendete 

Methoden und Werkzeuge. 

Aktuell beschäftigt sich eine wachsende Zahl von Helmholtz-Zentren mit der Verankerung von 

Leitlinien zum Thema Forschungssoftware. Dazu wurden bereits 2017 Empfehlungen zur 

Implementierung von Leit- und Richtlinien zum Umgang mit wissenschaftlicher Software an 

den Helmholtz-Zentren erarbeitet.12 Eine Muster-Richtlinie13 für den nachhaltigen Umgang mit 

Forschungssoftware sowie eine Checkliste14 bietet den Zentren eine Orientierung bei der 

Entwicklung solcher Policies. 

In Kooperationen mit anderen Wissenschaftsorganisationen in Deutschland wurde 2018 

außerdem eine „Handreichung zum Umgang mit Forschungssoftware“15 sowie 2019 ein 

Positionspapier16 erarbeitet. 

In Zusammenarbeit mit sechs europäischen Forschungsorganisationen hat Helmholtz im G6-

Netzwerk im Dezember letzten Jahres die Bedeutung der Forschungssoftware in dem „G6 

statement on Open Science“ als Schlüssel für die moderne Forschung prominent betont. So 

heißt es dort: „Die G6-Mitglieder sind sich daher einig, dass Forschungssoftware denselben 

 
11 Siehe: https://joss.theoj.org 
12 Helmholtz-Gemeinschaft. (2019). Empfehlungen zur Implementierung von Leit- und Richtlinien zum Umgang mit 
Forschungssoftware an den Helmholtz-Zentren: Positionspapier. https://doi.org/10.2312/os.helmholtz.008 
13 Bach, F. et al. (2019): Muster-Richtlinie Nachhaltige Forschungssoftware an den Helmholtz-Zentren. 
https://doi.org/10.2312/os.helmholtz.007 
14 Messerschmidt, R. et al. (2021): Checkliste zur Unterstützung der Helmholtz-Zentren bei der Implementierung 
von Richtlinien für nachhaltige Forschungssoftware. https://doi.org/10.48440/os.helmholtz.031 
15 Katerbow, M., & Feulner, G. (2018). Handreichung zum Umgang mit Forschungssoftware. 
https://doi.org/10.5281/zenodo.1172970 
16 Konrad, U. et al. (2020). Digitale Dienste für die Wissenschaft - wohin geht die Reise?. 
https://doi.org/10.5281/zenodo.4301924 
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Grundsätzen und strengen Anforderungen genügen muss, die Forscher an ihre 

Veröffentlichungen, Daten, Proben, Geräte und Infrastrukturen stellen.“17 

Im Verein der Research Software Engineers in Deutschland (de-RSE)18 vernetzen sich zudem die 

Entwickler:innen von Wissenschafts-Software. Der Verein hat jüngst mit dem campusSOURCE19 

Förderverein und dem Helmholtz Open Science Office, den „campusSOURCE Award 2022“ zur 

Förderung von Softwareentwicklung in der Forschung vergeben.20 Mehrere der Gewinner 

kommen aus Helmholtz. Der erste Preis geht an eine Gruppe von Helmholtz Munich, die mit 

„cookietemple“ die Softwareentwicklung fördert. Der zweite und dritte Preis geht an das DLR, 

u. a. für den Standard „Citation File Format (CFF)“ zur Zitierung von Forschungssoftware. 

Die Weichen für die Realisierung von Open Research Software sind gesetzt. Durch die immer 

stärkere Digitalisierung der Forschung wird es sich schnell zum Megathema von Open Science 

entwickeln. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
17 G6. (2021). G6 statement on Open Science. https://os.helmholtz.de/open-science-in-der-helmholtz-
gemeinschaft/nationale-internationale-vernetzung/g6-und-open-science/ 
18 Siehe: https://de-rse.org 
19 Siehe: https://www.campussource.de 
20 Siehe: https://ev.campussource.de/publikationen/csa2022 
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Programm  
 
UHRZEIT PROGRAMMPUNKT REFERENT:INNEN MODERATOREN 

10:00 – 10:15 Begrüßung und 
Vorstellung des Forums 

Uwe Konrad (HZDR, 
HIFIS), Wolfgang zu 
Castell (GFZ, AK Open 
Science) 

Roland Bertelmann 
(Helmholtz Open 
Science Office) 

10:15 – 10:30 
Einführung – Stand und 
aktuelle Herausforderung 

Sünje Dallmeier-Tiessen 
(CERN)  

 

 
Themenblock Policy 

   

10:30 – 10:50 Stand am HZDR  Uwe Konrad (HZDR)  
10:50 – 11:10 Stand am FZJ Dennis Oliveira (FZJ)  
11:10 – 11:25 Pause   
 
Themenblock Praxis   

 

11:25 – 11:45 
The Medical Imaging 
Interaction Toolkit (MITK) 

Amir Kalali (DKFZ) 
 

11:45 – 12:05 Chemotion ELN Nicole Jung (KIT)  

12:05 – 12:25 
The mesoscale Hydrologic 
Model (mHM) 

Sebastian Müller (UFZ) 
 

12:25 – 13:15 Pause     
 
 
Themenblock: Infrastrukturen & Tools 
13:15 – 13:35 HIFIS Tobias Huste (HZDR)   
13:35 – 13:55 HERMES Tobias Schlauch (DLR)  

13:55 – 14:30 
 
Diskussion in drei 
parallelen Sessions 

 
 

 
Session 1: Policy- 
Erfahrunsautausch 

 Ronny Gey (UFZ) 

 
Session 2: Zukunft der 
Spotlights 

  
Christian Meeßen 
(GFZ) 

 
Session 3: 
Infrastrukturen & Tools 

 
Tobias Huste 
(HZDR) 

14:30 – 14:45 
Zusammenfassung 
und Verabschiedung 

  
Roland Bertelmann 
(Helmholtz Open 
Science Office)  

    

 
 
 
 



 

8 

Vortragsfolien 
1. Roland Bertelmann: Begrüßung  

2. Sünje Dallmeier-Tiessen: Forschungssoftware 

3. Amir Kalali: The Medical Imaging Interaction Toolkit  

4. Nicole Jung: Chemotion Electronic Lab Notebook (ELN) 

5. Sebastian Müller: The mesoscale Hydrological Model - mHM  

6. Tobias Huste: Helmholtz Digital Services for Science — Collaboration made easy. 

7. Tobias Schlauch HERMES: Automated software publication with rich metadata  



Helmholtz Open Science Forum 

Forschungssoftware
07.04.2022, 10:00-14:45 Uhr



https://os.helmholtz.de 2

Willkommen

• Die Veranstaltung wird von Helmholtz Forum Forschungssoftware veranstaltet. 

• Das Helmholtz Forum Forschungssoftware wird gemeinsam von der Task Group 
Forschungssoftware des AK Open Science und dem HIFIS Software Cluster getragen.

• Die Veranstaltung wird vom Helmholtz Open Science Office organisiert.

• Erstes Forum zum Thema fand im Mai 2022 statt. 

• Das Forum widmet sich drei Aspekten beim offenen und nachhaltigen Umgang mit 
Forschungssoftware in der Helmholtz:

• Policy

• Praxis

• Infrastrukturen & Tools

• Wir freuen uns über Ihre Teilnahme! 
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Organisatorisches 

• Wir möchten Sie bitten Ihr Mikrofon während der Veranstaltung zu muten / stumm zu 
schalten, damit wir eine gute Tonqualität ermöglichen können.

• Bitte signalisieren Sie Wortbeiträge durch ein Ausrufezeichen im Chat, oder nutzen Sie 
die Chatfunktion für schriftliche Beiträge. Wir werden diese nach Möglichkeit 
berücksichtigen.

• Die Folien der Veranstaltung werden im Anschluss zugänglich gemacht.

• Die Veranstaltung findet mehrheitlich in deutscher Sprache statt. Fragen und 
Diskussionen sind natürlich auch in englischer Sprache möglich.
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Uhrzeit Programmpunkt Referent:innen

10:00–10:15 Begrüßung und Vorstellung des Forums

Uwe Konrad (HZDR, HIFIS)
Wolfgang zu Castell (GFZ, AK Open Science)
Roland Bertelmann (Helmholtz Open Science Office)

10:15–10:30
Einführung – Stand und aktuelle 
Herausforderung

Sünje Dallmeier-Tiessen (CERN)

Themenblock: Policy
10:30–10:50 Stand am HZDR Uwe Konrad (HZDR)
10:50–11:10 Stand am FZJ Dennis Oliveira (FZJ)
11:10–11:25 Pause

Themenblock: Praxis
11:25–11:45 The Medical Imaging Interaction Toolkit (MITK) Amir Kalali (DKFZ)
11:45–12:05 Chemotion ELN Nicole Jung (KIT)
12:05–12:25 The mesoscale Hydrologic Model (mHM) Sebastian Müller (UFZ)
12:25–13:15 Pause

Themenblock: Infrastrukturen & Tools
13:15–13:35 HIFIS Tobias Huste (HZDR)
13:35–13:55 HERMES Tobias Schlauch (DLR)

Diskussion in drei parallelen Sessions

13:55–14:30
Session 1: Policy – Erfahrungsaustausch Ronny Gey (UFZ)
Session 2: Zukunft der Spotlights Christian Meeßen (GFZ)
Session 3: Infrastrukturen & Tools Tobias Huste (HZDR)

14:30–14:45 Zusammenfassung und Verabschiedung Roland Bertelmann (Helmholtz Open Science Office)



Themenblock: Policy



Pause bis 11:25 Uhr



Themenblock: Infrastrukturen & Tools



Pause bis 13:15 Uhr



Themenblock: Infrastrukturen & Tools
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Parallele Sessions  

• Bitte ordnen Sie sich selbst dem jeweiligen Breakout-Raum zu!

• Breakout-Raum 1: Policy – Erfahrungsaustausch

• Ronny Gey (UFZ)

• Breakout-Raum 2: Zukunft der Spotlights

• Christian Meeßen (GFZ)

• Breakout-Raum 3: Infrastrukturen & Tools

• Tobias Huste (HZDR)

• Gerne können Sie die Räume wechseln. 

• Sie werden um 14:30 Uhr automatisch wieder dem Plenum zugeordnet. 



Themenblock: Infrastrukturen & Tools
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Kommende Veranstaltungen

• 19. April: Helmholtz Open Science Online-Seminar zu „OpenAlex“

• 04. Mai: ORICD DE Workshop

• 12. Mai: Helmholtz Open Science Office zu „Open Science und Transfer“



• E-Mail: open-science@helmholtz.de  

• Twitter: @helmholtz_os

• Website: https://os.helmholtz.de

• Mailingliste für Mitarbeiter:innen von Helmholtz: 
Helmholtz Open Science Professionals

• Helmholtz Open Science Newsletter

Dialog 

mailto:open-science@helmholtz.de
https://twitter.com/helmholtz_os
https://os.helmholtz.de/
https://os.helmholtz.de/open-science-realisieren/mailingliste/
https://os.helmholtz.de/bewusstsein-schaerfen/newsletter/


Forschungssoftware

Dr Sünje Dallmeier-Tiessen

CERN Scientific Information Service - Open Science


sunje.dallmeier-tiessen@cern.ch




CERN - the world’s 
biggest laboratory for 
particle physics.

International Organization

established on 1 July 1953 

“Science for Peace”

2Alexander Kohls | General Introduction to CERN



“…and the results of its 
experimental and theoretical 
work shall be published or 
otherwise made generally 

available” 
CERN Founding Convention (1953)

3

Illustration by Stephanie van de Sandt
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Tools 

Infra.

Policies Access

DataHardware 

Open Science at CERN

Source
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Tools 

Hardware

Infra.

Policies Access

Data

Source

Open Access (2014)

LHC Open Data (2020)



Without data it’s difficult to validate results. 

But without code, we waste the opportunity to advance science.


— Neil Chue Hong, Director, UK Software Sustainability Institute

Research Software

6
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Source

Our Open-Source Philosophy
“Recipients of technology should have access to all its building blocks, such as 

software code, schematics for electronics and mechanical designs, in order to study it, 
modify it and redistribute it to others” 

CERN Tradition of developing software and placing it in the public domain


• Indico is an open-source 
online conferencing tool


• The www was created by 
Tim Berners-Lee at CERN

• Invenio is an open-source 
digital repository package

https://home.cern/science/computing/open-source-open-science



Research software: core challenges

8https://ardc.edu.au/collaborations/strategic-activities/a-research-software-agenda-for-australia/



FAIR 

research software

9https://www.rd-alliance.org/system/files/FAIR4RS%20principles%20v1.0.pdf



Pragmatic next steps

10
https://annex.softwareheritage.org/public/events/2021-11-30-swh5years/community-meetup/2021-11-30-SIRS-

Jose-Benito-Gonzalez-Lopez.pdf

https://annex.softwareheritage.org/public/events/2021-11-30-swh5years/community-meetup/2021-11-30-SIRS-


• Development, in particular collaborative development


• Quality Assurance and documentation


• Reusability 


• Sustainability in times of budget cuts


• Licensing, e.g. Free Software Foundation 


• Citation and reward, e.g. Zenodo workflow 


• Training, Careers @CERN


• Currently: Policy development


Let’s work together!

Research software: a matter close to our heart

11https://home.cern/science/computing/open-source-open-science
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Data
Publish & 

share
Preservation & 

Long-term Access Reproducibility

Reproducible 
research data 

analysis 
platforms

Archive and 
publication 
platforms

Digital 
Repositories

The 3 Pillars of Open Data

https://home.cern/science/computing/open-source-open-science
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Tools
Publish & 

share
Preservation & 

Long-term Access Reproducibility

Reproducible 
research data 

analysis 
platforms

Archive and 
publication 
platforms

Digital 
Repositories

The 3 Pillars of Open Data

https://home.cern/science/computing/open-source-open-science
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The Medical Imaging Interaction Toolkit

Amir Kalali
Medical Image Computing (MIC), German Cancer Research Center, Heidelberg

https://www.mitk.org     |     https://www.dkfz.de/en/mic



Seite 34/11/2022 |

Autor
Abteilung

Seite 34/11/2022 |

In-house development?
• All from scratch
• Design concepts
• Limited standardization & validation
• Medical imaging „ecosystem“ missing 

Commercial vendor software?
• Black-box
• No flexibility, configuration options
• Poor intersoftware-reproducibility amongst vendor 

softwares1


1Beuzit et al., J Magn Reson Imaging. 2016;43:1288-300.

Open source software with a 
developer community 

Software approaches



Seite 44/11/2022 |

Autor
Abteilung

Seite 44/11/2022 | The Medical Imaging Interaction Toolkit (MITK)

- C++ framework / toolkit

- MITK Workbench application

- Open source BSD-style license

- Highly modular

- DICOM import

- CT, MR, US, PET, RT

- Visualization, Measurement, Image statistics

- Large segmentation toolbox

- Automated build process

- Regular releases of installers

(Windows, macOS, Ubuntu)



Seite 54/11/2022 |

Autor
Abteilung

Seite 54/11/2022 |

Active development at DKFZ started in 2002

More than 240 authors contributed over
1.3 million lines of code in nearly 90.000 commits

Insights

What is MITK?
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Autor
Abteilung

Seite 64/11/2022 |

Paper citations
The medical imaging interaction toolkit
Wolf et al 2005 442

356The medical imaging interaction toolkit:
Challenges and advances
Nolden et al 2013

What is MITK?
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Research software is mostly written by students
- Little to no professional experience

- Few dedicated software developers

- Typical time frame: 6 month – 3 years

Requirements are highly demanding
- Scientific reproducibility

- Reusability, interoperability, and collaboration

- Complex integration scenarios

vs.

Challenges of MITK
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Today MITK is developed by a core team
- Professional software development experience

- Using best practices and modern approaches

- Managing MITK’s infrastructure

- Carefully reducing the complexity of the software

DevOps as a set of practices
- Version control, issue tracking, code reviews

- Continuous integration

- Testing, packaging, releasing

&.
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Version control
Open source code repository

Single project management platform
Tickets, workboards, code review

Continuous integration
Build & unit test on multiple platforms
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Task (lifecycle) management
Issue tags, auto-cleanup

Master branch snapshots, Releases
(In)official installers, public changelog

Git branching model
Modified Git-Flow, naming conventions

Code guarantees for developers
Quality levels, specified reviewer groups
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Seite 114/11/2022 | Phabricator as project management platform
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Seite 124/11/2022 | Continuous integration



Seite 134/11/2022 |

Autor
Abteilung

Seite 134/11/2022 | Continuous integration
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identifying important
tasks

scheduling release
phase

development,
code reviewing,

unit testing

release candidate,
checklist testingstable releasecleanup
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Current and future topics
- License management of dependencies

- Automated UI testing

- Migration to GitLab

- Establishing SE expertise

- Publication process (DOI)

- Community management



Danke für eure 
Aufmerksamkeit!

https://www.mitk.org     |     https://www.dkfz.de/en/mic



www.helmholtz.de

Stefan Bräse Group, Nicole Jung
KIT Karlsruhe

Chemotion Electronic Lab Notebook (ELN)



RDM – Current Situation

2

Findable
Accessible
Interoperable
Re-usable (Reproducible)

not FAIR 
and 

not Open

Taken from: Auke Herrema – Het Bouwteam



Publications and research data

Journal articles and research data must be linked via persistent 
identifiers (DOI). Research data must be machine-readable and 
reusable.

3

not FAIR 
and 

not Open

Taken from: Auke Herrema – Het Bouwteam

RDM – Current Situation
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Important part of the solution: 
Electronic Lab Notebooks

Clarification
• The benefit of an ELN is not to have data in a digital form

• The benefit of an ELN comes with the option to generate systematically standardized data
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Smart Lab – From ELN to Repository

Electronic Lab Notebook Open Access

PublicationDocumentation

A few clicks to Open Data

select & transfer

Gif-Source: https://gifer.com/en/PsKr
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Smart Lab – From ELN to Repository
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Different Parts:

• Access functions and infrastructure aspects
• Management
• Sharing and collaborative work
• Documentation
• Structure - dependencies
• Information
• Data analysis and conversion

Electronic Lab Notebook – systematic view 
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Chemotion – ELN for chemical synthesis 



Visualize data in the ELN 
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Chemotion – ELN for chemical synthesis 
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Chemotion – a flexible structure
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Chemotion – link to external databases
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Chemotion – Quality aspects
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Chemotion – calculation and simulation

Br

Br

N

N
N
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Chemotion – integration of ML tools
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Chemotion – device integration

Read and 
convert

Jcamp-dx
MzML
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Flexible applications beyond chemistry
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Flexible applications
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Chemotion and LabIMotion: one system – diverse options
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Chemotion and LabIMotion: one system – diverse options
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Chemotion Repository: Publish data



Chemotion repository

22



16

Chemotion repository
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Chemotion repository



Research data and publications

25

https://doi.org/10.14272/reaction/SA-FUHFF-UHFFFADPSC-SPSSDDOTEZ-UHFFFADPSC-
NUHFF-NUHFF-NUHFF-ZZZ.1

1
Supplemental 

Information Part 1

2

Research Data in 
Repository

https://doi.org/10.14272/reaction/SA-FUHFF-UHFFFADPSC-SPSSDDOTEZ-UHFFFADPSC-NUHFF-NUHFF-NUHFF-ZZZ.1
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Thank you for listening



Icons made by Freepik, Madebyoliver, Anatoli, Dinosoft, Vectors market, Zlatko Najdenovski, and Gregor Cresnar from www.flaticon.com; Gif-Source: 
https://gifer.com/en/PsKr

KIT-library & KIT-SCC & KIT - IBCS

Thank you for your attention

21

http://www.flaticon.com/
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The mesoscale Hydrological Model - mHM

mHM Developers team
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2. Helmholtz Open Science Forum – mHM
7. April 2022

Was ist mHM?

● räumlich explizit verteiltes hydrologisches Modell
● Gitterzellen als primäre hydrologische Einheit
● Berücksichtigte Prozesse:

● Interzeption durch die Baumkronen
● Schneeakkumulation und -schmelze
● Bodenfeuchtedynamik
● Infiltration und Oberflächenabfluss
● Evapotranspiration
● unterirdische Speicherung und Abflussbildung
● tiefe Perkolation und Basisabfluss
● Abflussdämpfung und Hochwasserablaufberechnung
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2. Helmholtz Open Science Forum – mHM
7. April 2022

Was ist mHM?

● Modern Fortran + Cmake
● Modulare Entwicklung: Cmake Package Manager
● Entwicklung seit über 18 Jahren am UFZ
● Versionskontrolliert (git): 1600+ Commits
● 25+ Entwickler*innen
● Wissenschaftlich fundiert:

● Samaniego et al. (2010)
● Kumar et al. (2013)
● Thober et al. (2019)

● bewährtes Modell in der Wissenschaftsgemeinschaft
● Wissenschaftliche Basis des deutschen Dürremonitors
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2. Helmholtz Open Science Forum – mHM
7. April 2022

Was ist mHM? Dürremonitor

● Tägliche Berechnung der
Bodenfeuchte mit mHM

● Angetrieben durch DWD
Messdaten

● operationelle Modellkette
wird automatisiert am
UFZ Rechencluster ausgeführt
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2. Helmholtz Open Science Forum – mHM
7. April 2022

Genutzte Infrastruktur: Agile Entwicklung

● git.ufz.de/mhm/mhm – GitLab repository
● Issues – interne Diskussion
● Merge Requests: Entwicklung + Reviews
● GitLab-Runner: Test nach jeder Änderung
● GitLab-Pages: Code-Dokumentation

Repository

Tests

Docs

https://git.ufz.de/mhm/mhm
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2. Helmholtz Open Science Forum – mHM
7. April 2022

Genutzte Infrastruktur: Öffentlichkeit

● github.com/mhm-ufz/mhm – GitHub mirror
● Sichtbarkeit
● „öffentliche“ Diskussion
● Ort für assoziierte Software (basinex)
● Hosten der Website (mhm-ufz.org)

GitHub
Website Discussions

https://github.com/mhm-ufz/mhm
https://mhm-ufz.org/
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2. Helmholtz Open Science Forum – mHM
7. April 2022

Genutzte Infrastruktur: Kommunikation

● Website: mhm-ufz.org
● Jekyll Website auf GitHub
● Alles an einem Ort
● Dokumentation
● Diskussion
● Anleitungen (Installation, Kompilation)
● News mit Kommentarfunktion

● User-Forum: Gather-Town
● Alle 2 Monate
● Offenes Forum zur Diskussion
● Hilfe und Kurze Wege

Website

User-Forum

https://mhm-ufz.org/
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2. Helmholtz Open Science Forum – mHM
7. April 2022

Genutzte Infrastruktur: Installation

● conda: etablierter Paketmanager
● Paketerstellung über conda-forge (GitHub)

(Community projekt)
● conda install mhm
● Sehr niederschwellig für Neulinge

● Anleitungen: Website
● Für alle Systeme
● Für mehrere Compiler

● mhm_pybind: experimentelle Python bindings
● Automatisiertes kompilieren der mhm_lib
● Scikit-build: cmake Projekt mit pip installieren
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2. Helmholtz Open Science Forum – mHM
7. April 2022

Ausblick

● mHM v6
● mhmpy: mHM Läufe bequem als Python

Skripte aufsetzen
● Kopplung mit anderen Modellen über Python
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Helmholtz Digital Services for Science —
Collaboration made easy.

April 2022

Tobias Huste
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Bild 1: Strukturen aus organischen Halbleiter-Polymeren/ Himani Arora/HZDR
Bild 2: Mosaic Expedition/Stefan Hendricks/AWI

I. Helmholtz Cloud + Backbone
Ø Provide high performance collaboration and 

community services
Ø Connect all centres and their world-wide 

collaboration partners!

Ø Secure, simple access and easy-to-use

II. Establish best-practices for
Research Software Engineering: 

Ø High level of knowledge, quality, visibility and 
sustainability

Ø State-of the-art SW development infrastructures 

HIFIS offers to users in Helmholtz & Partners
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Who is HIFIS?
§ Team: 11 (out of 18) Helmholtz centres

§ Main Coordination: DESY

§ Three Clusters:

Ø Backbone Cluster (head: DESY)
Core Services for Authentication, Authorisation, 
Large Data Transfer, etc.

Ø Cloud Cluster (head: HZB)
Helmholtz Cloud Platform

Ø Software Cluster (head: HZDR)
Platform, Training, Support for high quality, 
sustainable Research Software Engineering

HZB

UFZ

HZDR

KIT
DKFZ

DLR
FZJ

AWI

HMGU

GFZ

MDC

HZI

GSI

DZNE

hereon

DESY

GEOMAR

CISPA

Ø https://hifis.net/team

https://hifis.net/team
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Why HIFIS

Ø Link to this poster

https://events.hifis.net/event/164/contributions/1154/attachments/247/419/HIFIS_Plakat.png
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I. Cloud Services + Portal
Ø cloud.helmholtz.de

Ø Collaboration Services

Ø Infrastructure Services

Ø Scientific / Community specific 
Services (ramp-up)

https://cloud.helmholtz.de/
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I. Helmholtz AAI – Central Login

Ø https://login.helmholtz.de 
Ø https://aai.helmholtz.de/howto
Ø https://aai.helmholtz.de/concept

https://login.helmholtz.de/
https://aai.helmholtz.de/howto
https://aai.helmholtz.de/concept
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II. Software Services

Consulting

• Contact points
for researchers 
for questions 
and problems 
in the context 
of RSE.

Community

• Build and foster 
communities to 
support the 
necessary 
cultural 
change when 
dealing with 
research 
software.

Technology

• Provide a 
sustainable, 
well integrated 
and easy to 
use 
technology 
infrastructure
for research 
software 
development.

Best-practices for sustainable Research Software Engineering on multiple levels:

Education & 
Training

• Courses, 
material and 
workshops for 
getting you 
started or 
boosting your 
software 
engineering 
practice.
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II. Software Services
Education & Training

Basic

• First Steps in Python-Programming
• Project Management with GitLab
• Version Control using Git

Intermediate

• GitLab for Software Development in Teams
• Let us Make Your Script Ready for Publication
• OOP Programming with Python (available in 2022)
• Continuous Integration (CI) using GitLab CI (available in 2022)

Advanced

• Using Containers in Science
• Test Automation with Python

https://gitlab.com/hifis/hifis-workshops

https://gitlab.com/hifis/hifis-workshops
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II. Software Services
Education & Training

0

20

40

60

80

100

120

140

160

AWI
DESY

DKFZ DLR FZ
J

GEOMAR
GFZ

HEREON
HMGU

HZB
HZD

R HZI KIT
MDC

UFZ
Othe

r

Exte
rna

l

Number of Attendees per Center• 36 online workshops in 2021

• About 668 attendees from 

16 Helmholtz centers
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II. Software Services
Community

• Present & Promote top success stories of Research 
Software Engineering in Helmholtz

• approx. 90 Proposals so far, to be presented in: 
https://hifis.net/spotlights

• Started development of a Research Software 
Directory for Helmholtz

• To be built on top of and in cooperation with the 
Netherlands eScience center solution

https://hifis.net/spotlights
https://github.com/research-software-directory/research-software-directory
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II. Software Services
Consulting

§ Free-of-charge software consulting for research 
groups within the Helmholtz umbrella

§ Possible topics include, but are not limited to 
Licensing and Open Source, setting up new projects, 
code migrations etc.

§ Initial References:
§ Making a project HPC ready
§ Setting up and introducing Continuous 

Integration
§ Frequent requests about licensing and Open 

Source
Katerina Limpitsouni via 

undraw.co
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II. Software Services
Consulting

Consultation 
Request Form

Fills out

HIFIS Helpdesk

Network of Experts

Involve

Transferred to

Create and make use of 
templates, guides and 
consulting handbook

Post-Consulting 
Survey

Send out to à Feedback Loop

Assign to

Finish and 
document with a 

short report

https://hifis.net/services/software/consulting
https://support.hifis.net/
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II. Software Services
Consulting

Needs Improvement Good Great Excellent

80

Net Promoter Score

Below 
Average

3% Average
10%

Above 
Average

30%

Excellent
57%

Impact of the consultation on 
your project or work

N=30

-100 1000 30 70

This was a great experience. Having 
worked at a Helmholtz institution for many 
years, it is a bit difficult for senior staff to 
understand that this is really a free and 
open service meant to support research 
groups in different fields. This is quite 

uncommon in “old Helmholtz” and it may 
take a while before HIFIS becomes widely 

known and accepted…



14Helmholtz Federated IT Services

II. Software Services
Technology

Provide a sustainable, well integrated and easy to use technology infrastructure
for research software development.

Transparency Accessibility Reliability Reusability

• Everything we implement is shared as Open Source software
• https://gitlab.com/hifis/ansible

• Infrastructure as code à Remove manual components, Transparently visible 
for Helmholtz employees

• https://gitlab.hzdr.de/hifis-software-deployment/

https://gitlab.com/hifis/ansible
https://gitlab.hzdr.de/hifis-software-deployment/
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II. Software Services
Technology

Connected the 
Helmholtz AAI.

Relaunched as Helmholtz GitLab 
and announced on hifis.net

Helmholtz Cloud portal 
made available.

Helmholtz Codebase -
Usage Statistics
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HIFIS Take home
I. Helmholtz Digital Services for Science - Collaboration made easy.
Ø Try it! Software and Cloud Services readily available for Helmholtz + Partners.

II. Cross-center Collaboration 

III. Services around RSE highly requested

IV. Consult us: 
Ø https://hifis.net
Ø support@hifis.net
Ø Resonator Podcast

Katerina Limpitsouni via 
undraw.co

QUESTIONS?

Podcast Poster

https://hifis.net/
mailto:support@hifis.net
https://hifis.net/news/2021/10/18/podcast
https://hifis.net/news/2021/10/18/podcast
https://events.hifis.net/event/164/contributions/1154/attachments/247/419/HIFIS_Plakat.png


www.software-metadata.pub

2. Helmholtz Open Science Forum: Forschungssoftware

HERMES: Automated software publication with rich metadata

Tobias Schlauch
German Aerospace Center (DLR) & Humboldt-Universität zu Berlin

with Oliver Bertuch (FZ Jülich), Oliver Knodel (HZDR), Guido Juckeland (HZDR), Stephan 
Druskat (DLR), Michael Meinel (DLR)



Software publication
The good news

▪Software is an important research output

▪Publishing research software supports

▪ Sustainability

▪ Reproducibility

▪ Academic credit



Software publication
The less good news

To be FAIR:

1. It‘s a lot of work

2. It‘s a lot of manual work

▪ Identifers (DOIs)

▪ Rich metadata

▪ Accessibility

▪ Machine-readable metadata

▪ Documenting dependencies

▪ Licenses

▪ Provenance

▪ …

▪ Versions! 😰



▪ State-of-the-art satisfaction of FAIR principles: 
metadata (+ software) in a publication repository

▪ We have: metadata, publication repositories

Software publication

What does it look like?

?



▪ We have: 

▪ Publication repositories with metadata input forms/pull-based workflows

▪ Metadata from different sources, in different formats/modes

▪ We want:

▪ As little to do with forms as possible

▪ Control over what goes into the publication (push-based workflows)

▪ A collated set of rich metadata for publication

Software publication

Where can HERMES help?



HERMES
Automated software publication with rich metadata

▪ HElmholtz Rich MEtadata Software publication

▪Aim: Support RSEs in automatedly publishing 

their software with rich metadata

▪ Helmholtz Metadata Collaboration Project: 07/2021-06/2023 – ZT-I-PF-3-006

▪ Three Helmholtz centres: 

▪ German Aerospace Center (DLR)

▪ Forschungszentrum Jülich

▪ Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf

▪ Concept paper: Software publications with rich metadata: state of the art, automated 

workflows and HERMES concept [arXiv:2201.09015 | PubPeer]

▪ Website: software-metadata.pub

https://arxiv.org/abs/2201.09015
https://pubpeer.com/publications/43D31C250F3EC89D2AB6464FDD51E1
https://software-metadata.pub/


Software publication with HERMES

Scope

Druskat, S., Bertuch, O., Juckeland, G., Knodel, O., & Schlauch, T. (2022). Software publications with rich metadata: state of the art, 

automated workflows and HERMES concept. ArXiv, abs/2201.09015.

https://arxiv.org/abs/2201.09015


Software publication with HERMES

Overview (simplified)



What will HERMES give you?

Project outputs

▪ Software

▪ Software for software publication workflow automation

▪ CI templates

▪ GitLab CI, GitHub Action, Jenkins, Travis CI

▪ Training materials

▪ Adaption of HIFIS training materials to include workflow usage

▪ Project website

▪ One-stop shop for information and documentation

▪ Policy proposals

▪ Proposals for updates to policies/ guidelines at Helmholtz and Allianzinitiative



Thank you!

Where to learn more about project HERMES?

▪ Find us on Twitter

▪ Write an email to
team@software-metadata.pub

▪ Go to software-metadata.pub

Stephan Druskat, DLR, PI, @stdruskat

Oliver Bertuch, FZJ, PI, @poi_ki_lo_therm

Guido Juckeland, HZDR, PI, @GuidoJuckeland

Oliver Knodel, HZDR, @olikno1

Tobias Schlauch, DLR, @TobiasSchlauch

Michael Meinel, DLR, @led02
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