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Publikationen und Daten

Fallstudie: Atmospharenchemie

Semantic Publishing mit Linked Data

Infrastruktur fiir Linked Open Science
Publikationsverwaltung an der Universitat Bielefeld
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“Full and open access to scientific data should be adopted as the
international norm for the exchange of scientific data derived from publicly

funded research."” (OECD 2007)

“Hier sehen alle Wissenschaftseinrichtungen einen dringenden
Handlungsbedarf hinsichtlich der systematischen Sicherung, der
professionellen Archivierung und einer nachhaltigen Bereitstellung dieser
Daten fiir die Nachnutzung durch Dritte.” (Deutschland, Allianz-Inititive

2008)

“Die mit Beitrdgen des SNF erhobenen Daten sind auch anderen Forschenden

flr die Sekunddrforschung zur Verfligung zu stellen und gemdss den
Vorschriften des SNF in anerkannte wissenschaftliche Datensammlungen

einzubringen.” (Schweiz, SNF 2008)
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» Kostenersparnis (Doppelaufwande vermeiden)

» Reproduzierbarkeit und Uberpriifbarkeit
wissenschaftlicher Forschung

» Daten neu verkniipfen und in neuen Kontexten
erschlieRen

» Globale, interdisziplinare Herausforderungen
meistern
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Fallstudie: Atmospharenchemie

Glasiibergangstemperaturen von organischen Aerosolen

Prof. Thomas Koop Cirrus Wolken
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Aufgabe: Finde alle Glasiibergangstemperaturen von
organischen Verbindungen!

» Es existiert keine zentrale Datensammlung, die diese
Daten enthalt

» Daten verstreut Uber dutzende von Publikationen
» unterschiedliche Zuverlassigkeit der Quellen

» Zeit fur Literaturrecherche: > 100 h

» Ergebnis: 596 Werte aus 22 Publikationen
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PCCP Dynamic Article Links )

Cite this: Phys. Chem. Chem. Phys, 2011,13,19238-19255
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Unassigned Substances

—— Prediction: Tg = 0.7xTr

Glass transition and phase state of organic compounds: dependency on
molecular properties and implications for secondary organic aerosols in
the atmosphere

Thomas Koop,** Johannes Bookhold,” Manabu Shiraiwa” and Ulrich Péschl®

Received 15th August 2011, Accepred 20rh September 011
DOL: 10.103%/c 1ep2261 7g

Recently. it has been proposed that organic aerosol particles in the atmosphere can exist in an
amorphous semi-solid or solid (i.c. glassy) state. In this perspective, we analyse and discuss the
formation and properties of amorphous semi-solids and glasses from organic liquids. Based on a
systematic survey of a wide range of organic compounds, we present estimates for the glass
forming properties of atmospheric secondary organic aerosol (SOA). In particular we investigate
the dependence of the glass transition temperature T, upon various molecular properties such as

++++0

the compounds’ melting temperature. their molar mass, and their atomic oxygen-to-carbon ratios —
(0 :C ratics). Also the effects of mixing different compounds and the efiects of hygroscopic water !
uptake depending on ambient relative humidity are investigated. In addition to the effects of

e

tempe rature, we suggest that molar mass and water content are much more important than the 400
O: C ratio for characterizing whether an organic acrosol particle is in a liquid, semi-solid, or

glassy state. Moreover, we show how the viscosity in liquid, semi-solid and glassy states affect the o

diffusivity of those molecules constituting the organic matrix as well as that of guest molecules '—

such as water or oxidants, and we discuss the implications for atmospheric multi-phase processes.

Finally. we assess the current state of knowledge and the level of scientific understanding. and we
propose avenues for future studies (o resolve existing uncertainties.
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Executable Paper: Forschungsdaten werden gemeinsam mit der Publikation
veroffentlicht:

@ Thieme  swHesis Suche

Zeitschrit ~ Autoren  Abonnement

Lizenziert von: Universit3t Bielefeld Universitaetsbiliothek Bielefeld

Synthesis 2008(17): 2747-2763 o~ = < ‘* ;-“
DOL: 10.1055/5-2008-1067226

PAPER

© Georg Thieme Verlag Stuttgart - New York

A Synthesis of 1-Lithiated Glycals and 1-Tributylstannyl Glycals
from 1-Phenylsulfinyl Glycals via Sulfoxide-Lithium Ligand
Exchange

Krzysztof Jarowicki, Colin Kilner, Philip 1. Kocienski®, Zofia Komsta, Jacgueline E. Milne, Anna Woijtasiewicz,
Victoria CoombsInstitute of Process Research and Development, School of Chemistry, Leeds University,
Leads, L52 9IT, UK

21: 3361-3536 | ALD4-A1 1-Lithiated glycals generated by reaction of 1-phenylsulfinyl glycals with either t-BuLi or PhLi are I I . JA R O
transformed to 1-tributylstannyl glycals on reaction with tributyltin chloride. U e e .

P o
Primary data for this article are available online and can be cited using the following DOI:

10.4125/pd0001th:
> Primary Data

(added August 26, 2009). FIDs and associated files for the 'H, 13C and DEPT NMR spectra for
Oompounds 14, (SS)'230 (SS)'zsl (Rs)-26, 27, (SS)'zsc (RS,SS)'zg, 30, (RS)'36: (SS)'36: (SS)'E
(Rs)-39, (Ss)-39, (Ss)-44, (Rs)-46, (Ss)-46, (Rs)-48, (Ss)-48, (Ss)-49, 52, (Rs)-53, (Rs)-55, (R
(Ss)-57, (S5)-58, (Rs)-61, (S5)-61, (Rs)-62, (S5)-62, (Rs)-65 and (Ss)-65 are summarized.
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» Maschinenlesbar und effizient auszuwerten
» Basiert auf bestehenden Web-Technologien
» Flexibel: Offene Standards des W3C (RDF, SPARQL)

» Existierende Taxonomien und Vokabulare konnen
genutzt werden

» Semantische Erweiterung durch Ontologien moglich
(RDFS, OWL, SKOS, Rules)
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Infrastruktur fiir Linked Open Science

» Institutionelles Repositorium (Langzeitarchivierung)
» Zitierbarkeit der Daten durch DOIs

» Support der Wissenschaftler und Tools zur Publikation
als Linked Data
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Institutionelles Repositorium

» zentraler Datenspeicher fiir Publikationen und
Forschungsdaten

» Langzeitarchivierung (Verfiigbarkeit der Daten)
» Sicherung der Integritat der Daten
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» DOI (Digital Object Identifier) = eindeutige Bezeichner
fiir Datensatze

» Daten werden in Publikationen zitierbar
» Daten sind dauerhaft im Internet abrufbar

http://dx.doi.org/10.4119/
\

| |

Resolver DOI
v

Instituts-ID

\
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» Experte in Linked Data + Semantic Web Technologien
» berat Wissenschaftler

» unterstiitzt bei der Auswahl der zu veroffentlichenden
Daten

» wahlt und erweitert Vokabulare

CITEC
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» Aufbau und Betrieb einer Infrastruktur fiir die
Veroffentlichung von Forschungsdaten

» Experten fiir die Organisation groRer inhomogener
Datenmengen (Taxonomien, Vokabulare,...)

» Lokaler Support der Wissenschaftler

» Scientific Data Curator = Bibliothekar/Archivar fur
Forschungsdaten

» Garanten fiir qualitativ hochwertige und inhaltlich
vertrauenswiirdige Daten
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» Management personlicher Publikationslisten

» Integriert in der Informationsarchitektur der
Universitat Bielefeld

» O0AI-PMH Schnittstelle

» Kennzahlen

» > 500 registrierte Nutzer
» 25.000 Publikationen
» davon > 5.000 Open Access

» http://pub.uni-bielefeld.de
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» Forschungsdaten werden verstarkt veroffentlicht.
» Semantische Publikationen gewinnen an Bedeutung.
» Support fiir die Wissenschaftler ist entscheidend.
» Bibliotheken werden eine Schliisselrolle einnehmen.
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