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NACRT ZA RAVNANJE Z RAZISKOVALNIMI PODATKI

0 Splosne informacije
0.1 | Sifra projekta N1-0483
0.2 Naziv projekta lonske tekoc€ine in nano-gline pri odstranjevanju PFAS iz vodnih
medijev
0.3 | Sifra vodje projekta 21418
0.4 | Imein priimek vodje Matija Tomsi¢
projekta
0.5 Ime in priimek osebe, ki je v | Kontaktna oseba UL FKKT: Branko Skrinjar
RO zadolZena za podporo Splosni kontakt mreze UL: raziskovalni.podatki@uni-lj.si
pri ravnanju z
raziskovalnimi podatki
0.6 Interna pravila RO za Pravila so objavljena na spletni strani: https://www.uni-
ravnanje z raziskovalnimi li.si/raziskovanje/odprta-znanost/politike
podatki
0.7 | Verzija NRRP 1.0
1 Povzetek in opis raziskovalnih podatkov
1.1 Ali boste pri projektu Da [ Ne
ponovno uporabili Ze Ponovna uporaba: Uporabljeni bodo objavljeni podatki iz
s literature, parametri in dokumentacija pol; sil, referenéni molekulski
ObStOJece_pOda_tke > modeli, standardni postopki obdelave sipalnih podatkov ter po
predhodnih raziskav? potrebi lastni podatki predhodnih raziskav. Namen ponovne
uporabe je izbira in validacija modelov, primerjava novih meritev z
referencnimi rezultati ter preverjanje metod obdelave.
Obseg NRRP: slovenski del N1-0483; Samostojni podatkovni
sklopi madzarskega dela projekta, niso vkljuéeni v ta NRRP.
1.2 Katere vrste podatkov boste | SAXS: surovi 1D odCitki; profili primarnega Zarka; reducirane
ustvarili oz. ponovno S|palne krlvglje z'eksperlmentalno negotovostjo na eksperimentalni
. . ali absolutni skali.
uPorab.'I' nv kate"h_ . SWAXS: surovi 2D odgitki; profila primarnega Zarka; reducirane
formatih bodo shranjeni? sipalne krivulje z eksperimentalno negotovostjo na eksperimentalni
ali absolutni skali.
MD: topologije, zaCetne konfiguracije, parametri in polja sil;
trajektorije; izhodne datoteke in dnevniki; porazdelitvene funkcije,
konformacije, vodikove vezi, difuzija in viskoznost.
Teoretiéno-racunski: teoreti¢ne sipalne krivulje, delni prispevki,
klju€ni vmesni rezultati absorpcijske korekcije; po potrebi gostota,
viskoznost in povrSinska napetost.
Formati: PDH formati, CSV/TSV, TXT; instrumentalni 2D formati in
po potrebi TIFF; XTC/TRR/GRO/PDB ali ekvivalent; .py, .f90 in
.fos.
1.3 Kak$en je namen Namen podatkov: Podatki bodo namenjeni kvalitativnemu in

ustvarjanja, zbiranja oz.
ponovne uporabe podatkov
in njihova povezava s cilji
projekta?

kvantitativnemu preuéevanju vzorcev s strukturnega, dinami¢nega,
reoloskega in SirSega fizikalno-kemijskega vidika. Surovi, obdelani
in izpeljani podatki bodo podlaga za preverjanje ponovljivosti,
skupno interpretacijo, pripravo publikacij in podatkovnih objav.
Podatki, ki podpirajo posamezno publikacijo, bodo z njo povezani s
trajnim identifikatorjem.

Povezava s cilji projekta: Eksperimentalni podatki bodo
uporabljeni za karakterizacijo materialov, spremljanje interakcij in
primerjavo ucinkovitosti razli¢nih sistemov. Podatki SWAXS bodo
zagotovili strukturno informacijo in podlago za razvoj ter
preverjanje absorpcijskih korekcij. Simulacije molekulske dinamike
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in teoreti¢ne sipalne krivulje bodo omogocile mikroskopsko
interpretacijo eksperimentalnih rezultatov in kriticno ovrednotenje
uporabljenih modelov. Ponovno uporabljeni podatki bodo sluZili kot
referenca, vhod v modele in podlaga za validacijo.

1.4 Kaksna je pricakovana ] 0-10 GB
velikost podatkov, ki jih ] 10-100 GB
nameravate ustvariti oz. 100-1000 GB
ponovno uporabiti? ] >1000 GB
2 Shranjevanje in varnostno kopiranje podatkov
2.1 Kje bodo podatki med Hramba: lo€eno raw, processed, analysis, figures, scripts in
. .. . metadata; primarna hramba na institucionalnih racunalniskih virih
lzvaja'nje'n:\ projekta UL FKKT oziroma skupine z nadzorom dostopa.
shra'nje|'1| In varnostno Varnostne kopije: redno podvajanje na dodatno lokacijo
kopirani? (skupinski streznik, institucionalna storitev ali zunanji disk).
Dokumentiranje: dosledno poimenovanje datotek; ob meritvi ali
simulaciji sestava, pogoji in parametri; jasno oznacene razlicice
kode in dokumentirane bistvene spremembe.
2.2 Kako boste izbrali podatke Dolgoro¢no bodo na institucionalnih ra¢unalniskih virih UL FKKT
v ) shranjeni surovi podatki, na zaupanja vrednih repozitorijih pa tudi
za dolgorocno hrambo? izbrani podatki, ki podpirajo rezultate: obdelane SWAXS krivulje z
negotovostmi, teoretiCne sipalne krivulje, kljuéni vhodni podatki za
MD, skripte za analizo in metapodatki.
23 Ali bodo podatki shranjeni v Da 0O Ne
zaupanja vrednem Repozitorij: Repozitorij Univerze v Ljubljani (RUL)
repozitoriju? httDS:(/rePOZItOFII.Unl-|I.SI/ ali drugi, zaupanja vreden podrocni
repozitorij.
3. | Zagotovitev podatkov na nacin FAIR
3.1 Zagotavljanje najdljivosti podatkov (F)
3.1.1 | Ali bodo podatki oznaceni s Da [ Ne
trajnim identifikatorjem PID, ki ga dodeli Repozitorij Univerze v Ljubljani (RUL) ali drugi
(PID)? zaupanja vreden podro¢ni repozitorij.
3.1.2 | Kateri metapodatki bodo Metapodatki: sestava vzorca, merilni pogoji in parametri;
ustvarieni in kateri simulacijske topologije, konfiguracije, parametri in polja sil; opis
) R . obdelave in razli¢ice kode.
metapOfiatkovnl s“,tanda':d' Standardi: tisti, ki jih zahteva RUL oziroma izbrani repozitorij.
bodo pri tem upostevani? Podatki bodo opisani v dokumentirani tekstovni datoteki README.
3.1.3 | Ali bodo metapodatki Da [ONe
vsebovali kljuéne besede za | KljuCne besede: PFAS, ionske tekocine, nano-gline, SWAXS,
izbolj$anje najdljivosti in molekulska dinamika.
mozZnosti ponovne
uporabe?
3.2 Zagotavljanje dostopnosti podatkov (A)
3.2.1 | Ali bodo vsi podatki odprto | ® Da [ Ne
dostopni? Odprto dostopni bodo vsi podatki, povezani z objavljenimi rezultati.
3.2.2 | Kdaj bodo podatki odprto Podatki, ki podpirajo publikacijo, bodo odprto dostopni najpozneje
dostopni in za koliko ¢asa? ob njeni objavi; preostali izbrani podatki ob zaklju¢ku projekta.
P : Dostop bo trajen.
3.2.3 | Na kakden nacin bo v Ni relevantno; omejitve dostopa niso nacrtovane.

primeru omejitev pri
uporabi omogocen dostop
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do podatkov med
izvajanjem projekta in po
njegovem zakljucku?

3.2.4 | Ali bo za dostop do O Da X Ne
podatkov oz. njihovo branje
potrebna dodatna
dokumentacija oz.
informacija o ustrezni
programski opremi?

3.3 Zagotavljanje interoperabilnosti podatkov (1)

3.3.1 | Katere geslovnike oz. Uporabljena bodo gesla in Sifranti s podrocja: sploSni: Dublin Core
Sifrante boste uporabilpri | Vet Terms (O, LPAG mamenkitra cncte St
pripravi podatkov in
metapodatkov?

3.3.2 | Ali boste primorani ODa K Ne
uporabiti manj poznane ali Morebitni interni identifikatorji vzorcev bodo pojasnjeni v
lastne geslovnike oz. metapodatkih.

Sifrante?

34 Zagotavljanje ponovne uporabe podatkov (R)

3.4.1 | Na kakgen nadin boste Vsak objavljeni podatkovni sklop bo vseboval datoteko »preberi
zagotovil dolumentacjo, | 712 Pl dedepodatior 1 urs enowns o rezulaton
potrebno za ponovno raziskave.
uporabo podatkov?

3.4.2 | Ali bodo vasi podatki javno Da O Ne
dostopni in licencirani z
odprtima licencama CC BY
o0z. CCBY-SA, da bo s tem
omogocena ¢im SirSa
ponovna uporaba?

3.4.3 | Kaksne postopke Kalibracija in ponovitve meritev; preverjanje konvergence simulacij.
zagotavljanja kakovosti
podatkov boste uporabili?

4, Eticni in pravni vidiki

4.1 Ali obstajajo eticna ali ODa X Ne
pravna vprasanja, ki bi
lahko vplivala na deljenje
podatkov?

4.2 Ali boste med izvajanjem ODa X Ne
projekta obdelovali oz.
hranili osebne podatke?

4.3 Ali bodo med projektom ODa X Ne

ustvarjene oz. ponovno
uporabljene posebne vrste
osebnih podatkov?
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ravnanje z raziskovalnimi
podatki pri projektu?

4.4 Kako boste uredili lastnistvo | Lastnik avtorskih pravic in intelektualne lastnine podatkov bo
podatkov in morebitne Univerza v Ljubljani ali partnerske ustanove.
avtorske pravice na
podatkih, ki jih boste
ustvarili ali ponovno
uporabili?

5. Drugi raziskovalni rezultati

5.1 Ali boste poleg podatkov X Da [ Ne
ustvarili ali ponovno Drugi rezultati: programska koda, skripte za absorpcijsko
uporabili tudi druge korekcijo in analizo podatkov, teoreticne metode in modeli.
raziskovalne rezultate?

6. | Financna sredstva

6.1 Kaks$ni bodo stroski Stroski urejanja, dokumentiranja in hrambe podatkov se krijejo iz
ravnanja s podatki in ;sr:'er\c)jlitl_ev projekta ter z uporabo obstojece infrastrukture UL FKKT
drugimi rezultati projekta
po nacelih FAIR in kako
bodo kriti?

6.2 Kdo bo odgovorna oseba za | Matija Tomsic¢, vodja ARIS dela projekta.

Uporabljeni viri:

Anotirana predloga nacrta za ravnanje s raziskovalnimi podatki za projekte Obzorja Evropa.
CTK UL. Dostopno na: https://dirrosdata.ctk.uni-lj.si/raziskovalni-podatki/nacrt-ravnanja-z-

raziskovalnimi-podatki/.

Bezjak, Sonja (ur.) (2024). Spoznaj FAIR: Priro¢nik o odprti znanosti v Sloveniji. Univerza na
Primorskem. Dostopno na: https://www.hippocampus.si/ISBN/978-961-293-328-9.pdf.

Horizon Europe Data management plan template. Dostopno na:
https://www.openaire.eu/images/Guides/HORIZON EUROPE Data-Management-Plan-

Template.pdf.

NWO Template Data management plan. Dostopno na: https://www.nwo.nl/en/research-

data-management.
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