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1. | Prikupljanje podataka i dokumentacija

Koje ¢ete podatke prikupljati,
obradivati, stvarati ili se ponovno
njima koristiti? (navedite format,
vrstu i opseg podataka)

Podaci dobiveni istraZivanjem mogu se svrstati u tri kategorije:

1. Parametri reakcijskih uvjeta.
2. Analiticka, strukturna i spektroskopska karakterizacija pripremljenih spojeva
3. Rezultati kvantno-kemijskih racuna

Podaci 1. kategorije bit ¢e izvorno dokumentirani u laboratorijske dnevnike i dijelom preneseni u
raCunalne dokumente.

Podaci 2. kategorije bit ¢e prikupljeni u .hkl, .sp, .spc, .xrdml, .fid, .ser, .txt, .mat, .raw, .csv formatima te
e biti konvertirani u .ins, .res, .pov, .csv, .xy, .opj, .ascii, .txt, .pdf, .cif, .log, .out, .mol, .mol2, i dr.

Podaci 3. kategorije bit ¢e prikupljeni u .com, .gjf, .log i .chk formatima te ¢e biti konvertirani

u.mol, .mol2, .zip, .7z ili .rar.

Slike i sheme generirane iz svih triju kategorija bit ¢e uglavnom pohranjene u

png, .jpg/.jpeg, .tif/.tiff, bmp i .gif formatima.

Svi podaci pohranit ¢e se u digitalnom obliku u formatu programa koji koriste instrumenti. Takoder ¢e
se Cuvati i konvertirani oblici tih podataka. Nije moguce znati tocan opseg podataka, ali se pretpostavlja
se da Ce podaci 1. kategorije zahtijevati oko 200 MB prostora, 2. kategorija oko 5000 GB prostora te 3.
kategorije oko 500 GB.

Kako ¢e se podaci prikupljati,
obradivati ili stvarati? (ukratko

Tijekom istraZzivanja podaci se generiraju izvodenjem kemijskih reakcija te analiziranjem
karakterizacijom reakcijskih produkata.




navedite metodologiju i procese
osiguranja kvalitete te nacine
organiziranja podataka)

Podaci 1. kategorije pohranjivat ¢e se u tablicama i u obliku teksta koji ¢e se konvertirati u pdf oblik.
Usporedbom ponovljenih postupaka sinteze procijenit ¢e se vjerodostojnost podataka.

Podaci kategorije 2. pohranjivat ¢e se u digitalnom obliku u formatu koji se dobije izravno s
instrumenata. Podaci ¢e se prikupljati uobi¢ajenim programima za prikupljanje podataka na
instrumentima. Sa svakom spektroskopskom ili strukturnom slikom pohranit ¢e se i nekoliko
metapodataka (tip spektra i spektrometra, osnovne karakteristike na€ina snimanja, i dr.). Usporedbom
ponovljenih postupaka mjerenja i snimanja spektara procijenit ¢e se vjerodostojnost podataka.

Podaci 3. kategorije, odnosno parametri i rezultati kvantno-kemijskih racuna (geometrije, energije,
raCunski detalji) pohranit e se u digitalnom obliku u formatu upotrijebljenog programa te u word ili
excel tablicama . Svaki zaseban podatak bit ¢e popracen je opisom iz kojeg je jasno Sto predstavlja i
kako je dobiven.

Koju Cete dokumentaciju i
metapodatke ustupiti osim
podataka? (navedite koje su
informacije potrebne korisnicima
kako bi mogli ¢itati i interpretirati
podatke u buduénosti te koji ¢e se
standardi koristiti pri tumacenju
podataka)

Podaci 1. kategorije bit ¢e popraceni opisom sadrzZaja, s navedenim vremenom trajanja reakcije i
primijenjenim uvjetima.

Podaci 2. kategorije bit ¢e popraéeni dokumentacijom s objasnjenjima prema uobicajenoj metodologiji
znanstvenog opisa analiticke, strukturne i spektroskopske karakterizacije.

Podaci 3. kategorije bit ¢e popraceni tablicama koje ¢e sadrzavati najvaznije rezultate i metodu kojom
su dobiveni.

Pravna i sigurnosna pitanja

Jeste li ograniCeni sporazumom o
povjerljivosti? Imate li potrebna
dopustenja za prikupljanje, obradu,
Cuvanje i dijeljenje podataka? Jesu li
osobe ¢iji se podaci pohranjuju
informirani o tome i jesu li dali
privolu? Kojim ¢ete se metodama
koristiti u svrhu zastite osjetljivih
podataka (GDPR - posebne
kategorije osobnih podataka)?

Pri izvedbi ovog projekta nece se krsiti etiCka nacela. Istrazivanje ne ukljucuje osobne podatke pa ne
postoje ogranicenja po osnovu povjerljivosti.

Kako Ce se regulirati pristup
podacima i njihova sigurnost? Koji

Svi prikupljeni podaci bit ¢e dostupni ¢lanovim projektnog tima te po potrebi i drugim suradnicima koji
su doprinijeli provedbi projektnih aktivnosti. Podaci ¢e biti pohranjeni kao original i barem jedna kopija




su potencijalni rizici koje treba uzeti
u obzir? Kako Cete osigurati
sigurnost pohrane osjetljivih
podataka?

na barem dvije razlicite lokacije kako bi se osiguralo da ne moZe doci do znacajnijeg gubitka podataka
vezanih uz projekt.

Kako Cete upravljati zaStitom
autorskih prava i intelektualnog
vlasniStva? Tko Ce biti vlasnik
podataka? Koje ¢e se licencije
primjenjivati na podatke? Koja Ce se
ogranicenja primjenjivati na
ponovnu uporabu osobnih
podataka?

Ne ocCekujemo da Ce rezultati istraZivanja predloZenih projektom dovesti do patenta. Vlasnik podataka
je Institut Ruder BoSkovi¢, a autorskih prava voditelj projekta i ¢lanovi projektnog tima. ZaStitom
autorskih prava i drugog intelektualnog vlasniStva upravljat ¢e se prema pravilnicima Instituta Ruder
BosSkovi¢. Napominjemo da se autorsko pravo za konacni izgled objavljenog znanstvenog rada (slike i
sheme) prenosi na izdavacku kuéu Casopisa u kojem je rad objavljen. Istrazivanje ne ukljuCuje osobne
podatke.

Pohrana i Cuvanje podataka

Kako ¢e podaci biti pohranjeni i
kako ¢e biti napravljena sigurnosna
kopija podataka (backup) tijekom
istrazivanja? Koji su kapaciteti
Cuvanja podataka kojim
raspolazete? Kojim se procedurama
koristite za sigurnosnu kopiju
(backup)?

Podaci se pohranjuju na disku osobnog racunala koje koristi glavni istrazivaC. SadrZzaj diska se
periodi¢no kopira na vanjski disk. Volumen podataka je malen i njegovo pohranjivanje ne zahtijeva
posebne resurse.

Koji je vas plan Cuvanja podataka? U
kojim ce se formatima Cuvati?

Najvazniji podaci Cine prilog objavljenim rezultatima (kao “Supporting information”), u pdf-u. Ostali
(neobjavljeni) podaci su u datotekama u razli¢itim formatima, organiziranim u mape prema ciljevima ili
dijelovima istraZivanja.

Dijeljenje i ponovna uporaba podataka

Kako i gdje ¢e se podaci dijeliti? Na
kojem repozitoriju planirate dijeliti
podatke? Kako ¢e potencijalni
korisnici doznati za podatke?

Podaci ce biti dostupni javnosti nakon objavljivanja znanstvenih radova u medunarodnim znanstvenim
Casopisima te prezentacijom rezultata na znanstvenim konferencijama, Skolama i radionicama. Sve
publikacije koje ¢e biti objavljene (u obliku koji nije zavrSni objavljeni oblik) bit ¢e dostupne preko
platforme fulir.irb.hr. Podaci koji cine prilog objavljenim rezultatima (publikaciji) kao “Supporting
information”, besplatno su dostupni svima na web-stranicama izdavaa. Za eventualne dodatne
podatke zainteresirani ¢e se obratiti autorima publikacije preko objavljene e-mail adrese dopisnog




autora.
Ako postoje podaci koji se ne smiju | Prije objavljivanja podaci koji se ne smiju dijeliti bit ¢e dostupni samo ¢lanovima projektnog tima kako bi
dijeliti (prijavitelji vezani zakonskim, | se sprijeCilo objavljivanje istih podataka bez znanja voditelja projekta i projektnog tima. Podaci

etickim, autorskim pravila, | neophodni za bilo koju publikaciju bit ¢e dostupni u trenutku objavljivanja.
povjerljivos¢u i sl), pojasnite

razloge ogranicenja.

Potvrdite da Cete se koristiti Koristit ¢u se digitalnim repozitorijem koji je u skladu s nacelima FAIR-a.

digitalnim repozitorijem koji je u
skladu s nacelima FAIR-a.
Potvrdite da Cete se koristiti Objavljene radove i njihove priloge s podacima deponiramo u repozitoriju Instituta “Ruder BoSkovi¢"
digitalnim repozitorijem koji FULIR.

odrzava neprofitna organizacija
(ako ne, objasnite zasto ne mozZete
dijeliti podatke na digitalnom
repozitoriju koji nije komercijalan).
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