Plan zarzadzania danymi (Data Management Plan-DMP) w IChO PAN

1. Opis danych oraz pozyskiwanie lub ponowne wykorzystanie dostepnych danych

1.1. W _ jaki sposéb beda pozyskiwane lub wytwarzane nowe dane lub ponownie
wykorzystywane dane juz istniejgce?

Dane zbierane w ramach proponowanego projektu badawczego beda obejmowac opracowane
procedury syntetyczne oraz dane analityczne wszystkich otrzymanych zwigzkéw. Bedg one
rejestrowane w elektronicznych dziennikach laboratoryjnych, a dane analityczne beda generowane
cyfrowo przy uzyciu specjalistycznego oprogramowania. Typowe zestawy danych obejmujg widma 'H
NMR, ®C NMR, IR, chromatogramy, rotacje wtasciwg oraz widma masowe. Dane bedg przechowywane
na serwerach grupy analitycznej oraz komputerach zespotu badawczego, uporzgdkowane w folderach
specyficznych dla danego projektu. Dane analityczne dla kazdej prébki zostang nazwane zgodnie z
okreslonym systemem nazewnictwa — inicjaty wtasciciela, numer prébki, numer zespotu badawczego.

Istniejgce dane, w tym opublikowane zestawy widm, protokoty reakcji oraz wczesniej zgromadzone
dane wewnetrzne z pokrewnych badan, zostang przeanalizowane i zintegrowane. Do poréwnywania
wynikéw oraz optymalizacji metod analitycznych zostang wykorzystane publiczne bazy danych, takie
jak Reaxys i SciFinder.

1.2. Jakie dane (tj. rodzaje, formaty, objetosci) beda pozyskiwane lub wytwarzane w projekcie?

Dane uzyskane podczas realizacji projektu bedg obejmowac dwie kategorie:
1. Opisy warunkow i parametréw reakcji chemicznych (pliki PDF, 100 MB).

2. Dane spektroskopowe i ogdlna charakterystyka wszystkich zwigzkéw wytwarzanych podczas
projektu (surowe dane FID itp., pliki PDF, 5-10 GB).

Wszystkie wygenerowane dane bedg przechowywane w formacie elektronicznym, z mozliwoscig
wykonania dodatkowych kopii papierowych notatek laboratoryjnych lub zbioréw widm, jesli zajdzie
taka potrzeba.

2. Dokumentacja i jakos¢ danych.

2.1. Jakie metadane i dokumentacja (np. metodologia oraz sposoby pozyskiwania i organizacji
danych) bedg towarzyszyé danym w projekcie?

Surowe dane instrumentalne beda zorganizowane w sposéb specyficzny dla danego oprogramowania
i przechowywane w odpowiednio oznaczonych folderach — z nazwg konkretnego projektu. Zestaw
danych bedzie zawierat metadane, takie jak informacje o dacie eksperymentu, szczegdtach pozyskania
konkretnych wynikéw, nazwach prébek oraz osobach wykonujacych analizy. Zeskanowane pliki PDF,
notatki lub skany dziennikéw laboratoryjnych, jesli to konieczne, bedg opatrzone krétkimi notatkami.
Ostatecznemu zestawowi danych zdeponowanemu w instytucjonalnym repozytorium danych
towarzyszyc¢ bedzie plik README zawierajgcy liste zawartosci innych plikdw i przedstawiajgcy uzywang
konwencje nazewnictwa plikdw — inicjaty wtasciciela, numer proébki, numer zespotu badawczego.

2.2. Jakie srodki kontroli jakosci danych zostang zastosowane?

Poprawnos¢ i powtarzalno$¢ wszystkich opracowanych procedur i warunkdw reakcji zostanie
zweryfikowana poprzez powtdrzenie eksperymentow. Dane analityczne bedg uzyskiwane przez
niezaleznych, wykwalifikowanych cztonkéw zespotu analitycznego przy uzyciu wstepnie
skalibrowanego sprzetu, zatwierdzonych metod analitycznych i oprogramowania dostarczanego przez



zweryfikowanych dostawcéw. Dane wprowadzane recznie zostang dodatkowo skontrolowane przez
innego cztonka zespotu w celu unikniecia btedéw. Podjete srodki znaczaco zminimalizujg ryzyko
wystgpienia niepoprawnych danych lub stronniczosci podczas ich gromadzenia.

3. Przechowywanie i tworzenie kopii zapasowych podczas badan

3.1. W jaki sposdb w trakcie projektu bedg przechowywane dane i metadane? W jaki sposob
bedg tworzone ich kopie zapasowe?

Wszystkie dane bedga przechowywane w formacie elektronicznym na dyskach twardych nalezacych do
naukowcdéw zaangazowanych w projekt i serwerach grupy analitycznej (dotyczy danych analitycznych).
Kopie zapasowe bedg systematycznie zapisywane (co najmniej raz w miesigcu) na serwerze NAS
Instytutu. Zespdt badawczy bedzie miat dostep do maksymalnie 1 TB pamieci masowej na serwerze
NAS Instytutu, ktérg mozna w razie potrzeby rozszerzyc. Zespét IT bedzie odpowiedzialny za tworzenie
kopii zapasowych i odzyskiwanie danych w przypadku jakichkolwiek uszkodzen. Papierowe kopie
notatek laboratoryjnych lub danych analitycznych zostang utworzone tylko wtedy, gdy zajdzie taka
potrzeba, a kazdy dokument zostanie zeskanowany w celu zapewnienia wtasciwego przechowywania.
W przypadku pracy zdalnej wszystkie wygenerowane dane bedg wysytane do serwera NAS Instytutu
za posrednictwem szyfrowanego potgczenia z serwerem.

3.2. W jaki sposéb zostanie zapewnione bezpieczeristwo i ochrona danych wrazliwych w
okresie trwania projektu?

Wszystkie komputery uzywane do rejestrowania, przechowywania lub analizowania danych maja
odpowiednie oprogramowanie zabezpieczajgce i ochrone antywirusowa. Uzywane komputery oraz
serwery kopii zapasowych sg chronione hastem i szyfrowane. Kazdy cztonek zespotu projektowego
bedzie miat dostep do danych przy uzyciu hasta. Aby zapewni¢ ochrone danych, wszystkie pliki beda
udostepniane za posrednictwem grup prywatnych w systemie przechowywania i udostepniania w
chmurze lub na zewnetrznych dyskach twardych, a nie wysytane pocztg. W przypadku projektéw we
wspotpracy wszystkie istotne dane beda przesytane do systemu przechowywania i udostepniania w
chmurze, a zaangazowane strony bedg miaty dostep do nich za posrednictwem kont chronionych
hastem.

4. Wymogi prawne, kodeksy postepowania.

4.1. W jaki sposOb zostanie zapewniona zgodnos$¢ z przepisami dotyczgcymi danych
osobowych i bezpieczenistwa danych?

Administratorem danych osobowych cztonkéw grupy badawczej jest IChO PAN. Instytut bedzie
przetwarza¢ dane, za zgodg cztonkéw grupy badawczej, na podstawie ich pisemnych oswiadczen, w
celu prowadzenia dziatalnosci naukowej i badawczej, uzasadnionego interesu IChO PAN i przepiséw
prawnych, w zaleznosci od okoliczno$ci. Wiecej informacji mozna znalez¢ na stronie internetowej IChO
PAN (www.icho.edu.pl/rodo).

4.2. W jaki sposéb bedg zarzadzane inne kwestie prawne, takie jak prawa wtasnosci
intelektualnej i prawa wtasnos$ci? Jakie przepisy znajdujg w tym przypadku zastosowanie?

Obowigzujace przepisy znajdujg sie w "Regulaminie ochrony i korzystania z wtasnosci intelektualnej w
Instytucie Chemii Organicznej PAN". Twodrca wynikdw posiada osobiste prawa autorskie, w
szczegolnosci prawo do autorstwa wynikéw, prawo do nienaruszalnosci tresci i formy wynikdéw, ich
wykorzystania oraz prawo do oznaczenia wynikdw nazwiskiem autora.


http://www.icho.edu.pl/rodo

5. Udostepnianie i dtugotrwate przechowywanie danych.

5.1. Kiedy i w jaki sposéb bedg udostepniane dane z projektu? Czy istniejg ewentualne
ograniczenia i zakazy dotyczgce ich udostepniania?

Dane wygenerowane w ramach projektu nie bedg udostepniane spotecznosci naukowej do momentu
zaakceptowania publikacji lub zatwierdzenia zgtoszenia patentowego. Wyniki zostang opublikowane
w czasopismach o wysokim wptywie (IF), a dane analityczne oraz warunki reakcji zostang udostepnione
bezptatnie jako materiaty uzupetniajace.

Wyniki naukowe beda rozpowszechniane w trybie Open Access jedng z dwdch Sciezek:
e Ztota Sciezka — bezposrednia publikacja w czasopismie Open Access,

e Zielona Sciezka — zdeponowanie kopii opublikowanej pracy w otwartym archiwum lub
repozytorium.

Instytut korzysta z OPEN, Repozytorium Otwartych Publikacji Naukowych Uniwersytetu
Warszawskiego. Dostep do publikacji w trybie Open Access bedzie mozliwy natychmiast po ich
opublikowaniu.

Pozostate dane, w tym surowe dane, ktdre nie naruszajg wtasnosci intelektualnej, zostana
zdeponowane w RepOD, otwartym repozytorium danych badawczych prowadzonym przez te samg
instytucje. Surowe dane bedg przechowywane przez co najmniej 3 lata po zakoriczeniu projektu.

5.2. Jak bedzie wygladacé selekcia danych przeznaczonych do utrwalenia i gdzie bedg one
dtugoterminowo przechowywane (np. repozytorium danych lub archiwum)?

Wszelkie mozliwe do opublikowania wyniki lub materiaty, a takze wszystkie dane, ktére lezg u podstaw
zgtoszenia patentowego lub publikacji naukowych, bedg dtugotrwale przechowywane na serwerze
NAS Instytutu. Wybdr odpowiednich danych zostanie dokonany przez Kierownika Projektu. Dane w
repozytorium bedg przechowywane zgodnie z zasadami jednostki finansujacej i Instytutu Chemii
Organicznej PAN.

5.3. Jakie metody lub oprogramowanie umozliwiajg dostep do danych i korzystanie z nich?

Wszystkie dane bedg przechowywane w standardowych formatach (doc, pdf, fid, cif itp.) dostepnych
przy uzyciu standardowego oprogramowania biurowego i programdéw przeznaczonych do
analitycznego przetwarzania danych. Jesli to mozliwe, dane bedg eksportowane do formatéw
kompatybilnych z oprogramowaniem open-source, np. Spinworks, Chem Sketch, Mercury. Narzedzia
te sg powszechnie wykorzystywane przez grupy badawcze zajmujgce sie syntezami organicznymi, ktére
stanowig gtdwny obszar proponowanego projektu badawczego.

5.4. W jaki sposdb bedzie zapewnione zastosowanie unikatowego i trwatego identyfikatora
(takiego jak identyfikator dokumentu elektronicznego (DOI)) do kazdego zbioru danych?

Numery DOI nie bedg przypisywane indywidualnym zestawom danych. Zamiast tego numery DOI beda
przypisywane artykutom lub komunikatom opublikowanym w czasopismach naukowych w ramach
projektu. Procedury i dane analityczne zwigzane z kazidg publikacja beda uporzadkowane w
odpowiednio nazwanych folderach, a po zaakceptowaniu artykutu folderom tym zostanie przypisany
numer DOI.



Publikacje zdeponowane w repozytorium OPEN beda identyfikowane tym samym numerem DOI, co
odpowiadajgca im publikacja. Zestawy danych zdeponowane w repozytorium RepOD otrzymajg
unikalny numer DOI.

6. Zadania zwigzane z zarzgdzaniem danymi oraz zasoby

6.1. Kto bedzie odpowiadat za zarzadzanie danymi (tj. kto bedzie ich opiekunem)?

Odpowiedzialno$¢ za zarzadzanie danymi generowanymi lokalnie w trakcie realizacji planowanych prac
badawczych spoczywa na Kierowniku Projektu (Pl). Kazda osoba odpowiedzialna za konkretng czes¢
zadania bedzie rdwniez odpowiedzialna za zarzadzanie danymi w ramach tego zadania. Kierownik
Projektu bedzie nadzorowad przygotowanie ostatecznych plikdw oraz ich przestanie do repozytorium
instytucjonalnego, wraz z niezbednymi metadanymi. Przesytanie danych do otwartych archiwow i
repozytoriow bedzie nadzorowane przez Petnomocnika Dyrektora IChO PAN ds. otwartego dostepu do
publikacji naukowych i danych badawczych. Pracownicy IT Instytutu bedg zarzadzaé serwerem NAS, na
ktérym bedg przechowywane kopie zapasowe oraz ostateczne dane.

W przypadku projektéw wspodtpracy, kazda instytucja partnerska bedzie odpowiedzialna za zarzadzanie
danymi generowanymi w ramach swojej organizacji.

6.2. Jakie zasoby (na przykfad finansowe i czasowe) zostang przeznaczone na cele zarzadzania
danymi i zagwarantowania zasad FAIR?

Instytut Chemii Organicznej PAN oraz Kierownik Projektu (PI) dysponujg niezbednymi zasobami
sprzetowymi i programowymi, aby skutecznie wdrozy¢ plan zarzadzania danymi. Srodki finansowe na
ostateczne zdeponowanie zestawu danych w repozytorium instytucjonalnym zostang przydzielone z
kosztéw posrednich ztozonego projektu badawczego.

Jesli chodzi o czas, Kierownik Projektu oraz odpowiedni cztonkowie zespotu projektowego poswiecg
niezbedny czas, aby zapewni¢, ze dane beda zarzadzane zgodnie z zasadami FAIR. Nadzér nad
zgodnoscig z tymi zasadami bedzie sprawowac¢ Petnomocnik Dyrektora IChO PAN ds. otwartego
dostepu do publikacji naukowych i danych badawczych, ktéry zapewni, ze dane beda odpowiednio
przechowywane, dostepne oraz zgodne z normami dotyczgcymi tatwosci odnajdywania, przetwarzania
i ponownego wykorzystania.



