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http://nomad-coe.eu
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Ziele:
● Korrelation und Struktur in Materialien Big Data

● Materialien für spezifische Applikationen
● Materialien zu erforschen in zukünftige Studien

● Den ersten Schritt ist die Daten Verfügbar für die 
Analyse zu machen

● Dann interaktive Anwendungen um Trends und 
Unregelmäßigkeit zu erforschen.

● BBDC Kenntnisse in Skalierbare Big Data Analyse 
bereichern die Expertise der NOMAD CoE
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• Source of our data 
• Established to host organize and share materials data
• Keeps data for at least 10 Years
• Open access and restricted data

• >3M entries, >2.8M open access
• We use only open access data
• Joint effort by the groups of 

• Matthias Scheffler, FHI Berlin
• Claudia Draxl, HU Berlin
• Max Planck Computer & Data Facility (MPCDF), Garching, 

headed by Stefan Heinzel.
Thomas Zastrow 
MPCDF

Jungho Shin 
HUB

Lorenzo Pardini 
HUB

Claudia Draxl
HUB

Matthias Scheffler
FHI 

http://nomad-repository.eu

http://nomad-repository.eu/
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• Parsers interpret all calculation data 
• Organize it according to the metadata 

structure
• Data not extracted is invisible
• Writing a parser cannot be automatized 

and requires a person with scientific 
knowledge

• Parallel execution
• Tree Parser identifies the files
• Calculation Parser performs the 

parsing and generates the parsed 
files

• Parsing is pure: the same version on the 
same data should give the same result
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section_run
program_name FHI-aims
program_version 081912
section_system

simulation_cell [[1.4e-9 ...]]
atom_positions [[0.0,....]...]
atom_labels   ["Cu",...]

section_method
basis_set fhi_aims_tight
XC_method DFT_GGA_PBE

section_single_configuration_calculation
section_scf_iteration

energy_total_scf_iteration -1.326e-20
section_scf_iteration

energy_total_scf_iteration -1.344e-20
energy_total -1.344e-20

SI Units:
• lengths: m
• energies: J
• …

Values: Data
Structure 
and names: Metadata
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Normalization

NOMAD
Repository

Raw Data Parsed Files

List of 
files to 

normalize

Normalized 
Files

Normalizer

Parsing

Standardization
• Parsers standardize the data, 
• avoid the loss of information

• The work packages define derived 
quantities (normalized representations,…)

• These can be generally useful for analysis 
or visualization

• Normalization is an infrastructure to apply 
automatically some transformations and 
store their result along with the parsed 
data
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Kristallstrukturbestimmung

● Materialeigenschaften sind abhängig von Kristallstruktur
● Verschiedene Kristallstrukturen können geringe Energieunterschiede 

haben
● Man kann Kristallstrukturen Patentieren
● Kristallstruktur ist wichtig wenn mehrere Materialien kombiniert werden

● Wir versuchen klein dimensional Beschreibungen (descriptors) die 
robust sind zu finden (extrapolation) 
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Andere Projekte

● Subgroup discovery

– „spezielle“ Untergruppen Identifizieren

● Structural Similarity
– Aktuelles Projekt

– Kollaboration mit Shinichi Nakajima über ein Similaritätmaß 
basierend auf die paarweise Korrelation
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