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NACRT ZA RAVNANJE Z RAZISKOVALNIMI PODATKI

OBRAZEC ARIS

Ta obrazec je namenjen pripravi naérta za ravnanje z raziskovalnimi podatki (NRRP) za raziskovalne
projekte, ki jih (so)financira Javna agencija za znanstvenoraziskovalno in inovacijsko dejavnost
Republike Slovenije (ARIS), kot je dolo¢eno v 4. ¢lenu Uredbe o izvajanju znanstvenoraziskovalnega
dela v skladu z naceli odprte znanosti (Uradni list RS, $t. 59/23).

Raziskovalni podatki so opredeljenikot zapisi o dejstvih (Stevilcni podatki, besedilni, zvoéniin slikovni
zapisi), kipredstavljajo osnovno podlago za znanstveno raziskovanjein kiv okviru znanstvene skupnosti
veljajo kot ustrezno sredstvo za preverjanje veljavnosti raziskovalnih spoznanj.

Prosimovas, da izpolnite spodnjiobrazecNRRP in ga posredujete ARIS najkasneje v Sestih mesecih od
zacetka izvajanja raziskovalnega projekta. Priporocljivo je, da NRRP med izvajanjem raziskovalnega
projekta po potrebi redno pregledujete in posodabljate. V primeru sprememb posodobljen NRRP
prilozite vmesnemu in zaklju¢nem porocilu o rezultatih raziskovalnega projekta.

Pregled vsebine NRRP:

0. Splosne informacije
1. Povzetek in opis raziskovalnih podatkov
2. Shranjevanje in varnostno kopiranje podatkov
3. Zagotovitev podatkov na nacin FAIR
3.1 Zagotavljanje najdljivosti podatkov (F)
3.2 Zagotavljanje dostopnosti podatkov (A)
3.3 Zagotavljanje interoperabilnosti podatkov (I)
3.4 Zagotavljanje ponovne uporabe podatkov (R)
4, Eticni in pravni vidiki
Drugi raziskovalni rezultati
6. Financnasredstva

b

Uporabljene kratice:

- ADP — Arhiv druzboslovnih podatkov

— GDPR-Splosna uredba o varstvu podatkov

- IT—informacijska tehnologija

- RO —raziskovalna organizacija

- ZVDAGA - Zakon o varstvu dokumentarnega in arhivskega gradiva ter arhivih
- ZVOP-2 - Zakon o varstvu osebnih podatkov
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0 Splosne informacije
0.1 | Sifra projekta J1-70052
0.2 Naziv projekta Osvetlitev kemijskega prostora za zahtevne tarce (LUX: BLI-
AS-MS)
0.3 | Sifravodje projekta 24400
0.4 Ime in priimek vodje Janez llas
projekta
0.5 Ime in priimek osebe, ki je | Tinka Leskovec, podatkovna svetovalka na UL FFA
v RO zadolZena za podporo
pri ravnanju z Datum sestanka: 28. 5. 2026, 26. 8. 2026
raziskovalnimi podatki
0.6 Interna pravila RO za Pravilnik o stabilnem financiranju znanstvenoraziskovalne
ravnanje z raziskovalnimi dejavnosti UL, 25. in 26. ¢l., povzeto s spletne strani:
podatki Pravilnik-o-stabilnem-financiranju-znanstvenoraziskovalne-
dejavnosti-UL-neuradno-precisceno-besedilo-velja-od-
6.4.2024.pdf
0.7 Verzija NRRP 1.0 (datum objave: 31. 8. 2026)
1 Povzetek in opis raziskovalnih podatkov
1.1 Ali boste pri projektu Da
ponovno uporabili ze 0 Ne

obstojece podatke
predhodnih raziskav?

V projektu bomo v omejenem obsegu ponovno uporabili
javnodostopneininterne podatke iz predhodnih raziskav ter
objavljene znanstvene literature. To bodo zlasti
tridimenzionalne strukture bakterijskih in humanih
topoizomeraz ter njihovih kompleksov z ligandi iz javnih
podatkovnih zbirk, kemijske strukture in podatkio znanih
ligandih oziroma zaviralcih topoizomeraz, objavljeni sintezni
postopki in fotokatalitske reakcije ter predhodno razviti in
validirani protokoli za sintezo, analitsko karakterizacijo, BLI
in masnospektrometricne meritve.

Za nacrtovanje kemijskih knjiznic in uenje oziroma
vrednotenje generativnih modelov bomo lahko ponovno
uporabili tudi ustrezno licencirane podatke o kemijskih
strukturah, reakcijah in lastnostih spojin iz javnih
podatkovnih zbirk. Izvor, razli¢ica, datum dostopa, trajni
identifikator oziroma pristopna oznaka ter licenca vsakega
ponovno uporabljenega podatkovnega vira bodo
dokumentirani. Ponovno uporabljeni podatki bodo jasno
lo¢eni od podatkov, ustvarjenih v projektu.
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1.2

Katere vrste podatkov
boste ustvarili oz. ponovno
uporabili in v katerih
formatih bodo shranjeni?

V projektu bomo ustvariliin ponovno uporabili naslednje
vrste raziskovalnih podatkov:

1. Racunalnisko in kombinatori¢no nacrtovanje spojin z
generativnimi modeli

Ustvarjeni bodo podatki o vhodnih kemijskih strukturah in
gradnikih, pravilih oziroma omejitvah kombinatori¢nega
nacrtovanja, ucnih, validacijskih in testnih mnozicah,
konfiguraciji modelov, razli¢icah kode, nakljuénih semenih,
hiperparametrih, kontrolnih tockah modelov ter generiranih
virtualnih knjiznicah. Dokumentirani bodo postopki
filtriranja, odstranjevanja dvojnikov, standardizacije struktur,
ocenjevanja kemijske raznolikosti, fizikalno-kemijskih
lastnosti in sintezne izvedljivosti.

Formati: SMILES (.smi, .csv, .txt), SDF/MOL/MOL2, JSON
oziroma YAML za konfiguracije, .py in .ipynb za skripte in
zvezke, po potrebi lastniski formati uporabljene programske
opreme ter .png, .svg in PDF/A za prikaze. Kontrolne tocke
modelov bodo shranjene v izvornih formatih uporabljenega
ogrodja, ¢e bodo potrebne za ponovitev izracunov.

2. Podatki o kemijskih spojinah, knjiznicah in sintezi
Ustvarjeni bodo zapisi o nacrtovanih, generiranih in
sintetiziranih spojinah, reakcijskih zmeseh in knjiznicah,
vklju€no s kemijskimi strukturami, izhodis¢nimi spojinami,
reagenti, katalizatorji, reakcijskimi pogoji, izkoristki,
¢is¢enjem, identiteto in Cistoto. Uporabljen bo enoten interni
identifikator spojine oziroma reakcijske zmesi in Sifrant, ki bo
povezovalidentifikatorje, strukture, SMILES/InChl/InChiIKey,
serije sinteze ter oznake v objavah.

Formati: .cdxml, .smi, .sdf, .mol/.mol2, .csv, .xlsx, .txt, .docx
in PDF/A.

3. NMR, HPLC in rutinski LC-MS podatki

Za karakterizacijo izbranih vmesnih in koncnih spojin bodo
shranjeniizvorniin obdelani NMR, HPLCin LC-MS podatki ter
pripadajoci metapodatki.

Formati: izvorni NMR FID in obdelani podatki (.mnova),
izvorni formati kromatografskih sistemov, izvoziv .csv
oziroma .xIsx ter prikaziv .pngin PDF/A.

4. Obseini HPLC-HRMS podatki Orbitrap in njihova
naknadna obdelava

Pri analizi kompleksnih reakcijskih zmesiin afinitetno
izbranih vzorcev bodo nastajale obsezne izvorne datoteke
meritev v nacinu full scan in po potrebi tandemskih MS
meritev. Shranjene bodo izvorne datoteke instrumenta
Thermo Scientific Orbitrap (.raw), zaporedja meritev, metode
instrumenta, podatki o kalibraciji in kontroli kakovosti ter
odprti izvozni formati, kadar bo pretvorba mogoca (npr.
.mzML). Za vsako analizo bodo ohranjeni tudi parametri
naknadne obdelave, razli¢ica programske opreme, seznami
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iskanih elementnih sestav, masna toleranca, pravila za
adukte in izotope, nastavitve detekcije vrhov, poravnave
retencijskih ¢asov, filtriranja in povezovanja signalov s
spojinami oziroma reakcijskimi zmesmi. Rezultati bodo
obsegali sezname znacilk oziroma signalov z m/z,
retencijskim ¢asom, intenziteto, predlagano elementno
sestavo, izotopskim vzorcem in, kadar bo na voljo, MS/MS-
fragmentacijo.

Formati obdelanih podatkov: .csv, .xIsx in/ali .json; skripte in
delovni tokovi: .py, .ipynb oziroma izvorni formati
programske opreme; grafi¢ni prikazi: .png, .svg in PDF/A.
Izvorne datoteke .raw bodo vedno ohranjene
nespremenjene, obdelani rezultati pa verzioniraniin
povezani z izvorno datoteko ter natanénim zapisom
parametrov obdelave.

5. BLI podatki

Pri biointerferometri¢nih meritvah bodo nastajali izvorni
senzogramivezave, podatki o referenc¢nih in kontrolnih
meritvah, koncentracijah, serijah biosenzorjev, pripravi tarce
in vzorcev, nastavitvah merilnega protokola ter temperaturi
in ¢asih posameznih korakov. Shranjeni bodo izvorni podatki
instrumenta oziroma programske opreme (npr. .frd), izvozeni
numericni podatki senzogramov v .csv ali .xIsx, parametri
korekcije reference, poravnave, glajenja in prileganja
modela, izraCunani odzivi ter po potrebi kineti¢ni in
ravnotezni parametri. Prikazi senzogramov bodo shranjeniv
.png, .svgin PDF/A. Izvorni podatki bodo ohranjeni loéeno od
vseh obdelanih in grafi¢no prikazanih podatkov.

6. Podatki povezane platforme BLI-AS-MS in potrjevanja
zadetkov

Ustvarjeni bodo podatki, ki povezujejo oznako tarce, serijo
BLI oziroma afinitetno-selekcijskega poskusa, reakcijsko zmes
ali knjiznico, izvorno HRMS-datoteko, zaznani signal,
predlagano strukturo, ponovno sintezo in rezultat potrditve
vezave oziroma aktivnosti. Povezovalne preglednice in
Sifranti bodo shranjeniv .csv in .xlsx, odlocitvena pravila,
razli¢ice analiz ter razlogi za vkljucitev ali izkljuéitev zadetkov
pa v README (.txt ali.md) in drugi spremljevalni
dokumentaciji.

7. Biokemijsko oziroma funkcionalno potrjevanje

Za izbrane zadetke bodo nastajali izvorni numeri¢ni podatki
encimskih oziroma drugih potrditvenih testov, krivulje
koncentracijske odvisnosti, izraCunani parametri in
statisticne analize. Formati: .csv, .xlsx, po potrebi .pzfx, ter
grafi¢ni prikaziv .png, .svg in PDF/A.

Lastniski formati so potrebni zaradi instrumentov in
specializirane programske opreme. Kadar bo to tehni¢no
smiselno in ne bo povzrocilo izgube informacij, bodo podatki
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dodatno izvoZeniv odprte oziroma Siroko uporabljane

formate.
KakSen je namen Namen ustvarjanja, zbiranja in ponovne uporabe podatkov
ustvarjanja, zbiranja oz. je razviti integrirano platformo za razsirjanje kemijskega
ponovne uporabe prostora ter odkrivanje vezavnih ligandov za zahtevne
podatkov in njihova bioloske tarce. Podatki bodo nastajali v povezanem

povezava s cilji projekta? zaporedju, v katerem racunalnis$ko in kombinatori¢no
nacrtovanje z generativnimi modeli usmerja izbor gradnikov
in zasnovo knjiznic; fotokatalitska sinteza ustvarja raznolike
spojine in reakcijske zmesi; BLI in afinitetna selekcija zaznata
vezavo na izbrane tarce; HPLC-HRMS Orbitrap omogoca
iskanje in identifikacijo ustreznih signalov; ponovna sinteza
in neodvisne meritve pa potrdijo identiteto in vezavo
oziroma delovanje izbranih zadetkov.

Podatki generativnega in kombinatori¢nega nacrtovanja
bodo podpirali razvoj sintezne platforme in izbor kemijskega
prostora. Sintezni in analitski podatki bodo omogocali
optimizacijo fotokatalitskih reakcij, dokumentiranje sestave
knjiznic ter preverjanje identitete in kakovosti spojin. BLI-
senzogrami bodo zagotavljali neposredne podatke o vezavi,
obsezni full-scan HRMS-podatki pa bodo omogocili
naknadno, ponovljivo iskanje signalov in povezovanje
vezavnega dogodka s kandidati v kompleksnih zmeseh.
Povezani podatki bodo uporabljeni za identifikacijo,
ponovno sintezo in potrditev novih ligandov bakterijskih in
humanih topoizomeraz ter za vrednotenje uporabnosti
platforme pri drugih zahtevnih tarc¢ah.

Ohranjanje izvornih datotek, parametrov obdelave, kode,
razlicic modelov in povezovalnih Sifrantov je bistveno za
sledljivost odlocitev, ponovljivost naknadnega procesiranja
in preverljivost objavljenih rezultatov.

Stran 5 od 15



NOTRANIJI DOKUMENT

]
al IS Javna agencija za znanstvenaraziskovalno
in inovacijsko dejavnost Republike Slovenije

14

Kaksna je pricakovana
velikost podatkov, ki jih
nameravate ustvariti oz.
ponovno uporabiti?

0 0-10 GB

] 10-100 GB
] 100-1000 GB
>1000 GB

Najvecjidelez podatkov bodo predstavljale surove datoteke
visokolodljivostne HPLC-HRMS analize v nacinu neciljanega
zajema podatkov (full scan Orbitrap HRMS), ki bodo
nastajale med analizo kompleksnih reakcijskih zmesi,
afinitetno izbranih vzorcev ter postopki identifikacije
ligandov. Glede na predvideno trajanje projekta, obseg
eksperimentalnega dela in delez neciljanih analiz
ocenjujemo, da bo skupna koli¢ina ustvarjenih in hranjenih
podatkov presegla 1 TB (do 10 TB). Poleg surovih datotek
bomo hranili tudi pretvorjene podatke (npr. mzML),
rezultate naknadne obdelave, sezname signalov,
metapodatke, skripte za obdelavo podatkov, rezultate
generativnih modelov ter surove in obdelane BLI
senzograme.

Shranjevanje in varnostno kopiranje podatkov

Kje bodo podatki med
izvajanjem projekta
shranjeni in varnostno
kopirani?

Izvorni podatki bodo med nastankom shranjeni na lokalnih
diskih racunalnikov analiznih naprav oziroma na racunalniski
infrastrukturi, na kateri bodo izvedeniizracuni. Projektne
kopije bodo urejeno prenesene v namensko mapno
strukturo z nadzorovanim dostopom na infrastrukturi UL
FFA. Dodatno bomo zagotavljali varnostno kopiranje na drug
neodvisen nosilec ter v institucionalno okolje
OneDrive/SharePoint. S tem bomo sledili nacelu 3-2-1: tri
kopije podatkov na dveh razli¢nih vrstah nosilcev, od katerih
bo ena na drugi lokaciji.

Za velike Orbitrap .raw datoteke bo prenos in preverjanje
varnostne kopije izvedeno ¢im prej po zakljuceni sekvenci.
Celovitost kopij bo preverjenanajmanjs primerjavo velikosti
datotek in, kjer bo izvedljivo, s kontrolnimi vsotami. Izvorne
datoteke bodo nastavljene kot nespremenljivi vhod v
nadaljnjo obdelavo; obdelani podatki, skripte, konfiguracije
in rezultati bodo shranjeniloceno ter verzionirani.

Zaizmenjavo med ¢lani projektne skupine bomo uporabljali
namensko skupino MS Teams/SharePoint z vnaprej
dolocenimi pravicami dostopa. Za zelo velike datoteke se
lahko uporabi varen institucionalni prenos, pri ¢emer javne
storitve brez ustreznega nadzora dostopa ne bodo
uporabljene za neobjavljene podatke.
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2.2

Kako boste izbrali podatke
za dolgoroéno hrambo?

Izbor podatkov za dolgoro¢no hrambo bo temeljil na
Pravilniku o stabilnem financiranju znanstvenoraziskovalne
dejavnosti UL, zlasti 25. in 26. ¢lenu, na nacelih FAIR ter na
znanstvenivrednosti, preverljivostiin moznosti ponovne
uporabe podatkov.

Dolgoroéno bomo hranili podatke, ki so potrebniza
preverjanje in ponovitev objavljenih rezultatov: izvorne BLI-
senzograme; izvorne Orbitrap .raw datoteke, neposredno
povezane z objavljenimi ali potrjenimi rezultati; klju¢ne
kontrolne in slepe vzorce; odprte izvoze; kon¢ne sezname
signalov in zadetkov; eksperimentalne protokole;
metapodatke; Sifrante; uporabljene skripte, konfiguracije in
razlicice modelov; podatke o sintezi in karakterizaciji; ter
obdelane in statisticno ovrednotene podatke.

Zaradi velike koli¢ine full-scan HRMS-podatkov bo izbor
surovih datotek dokumentiran. Prednost bodo imele
datoteke, povezane z objavami, potrjenimi zadetki,
reprezentativnimi negativnimi rezultati, kontrolami in
validacijo delovnega toka. Zacasne kopije, predpomnilniki,
podvojene delovne datoteke in vmesniizvozi, kijih je
mogoce zanesljivo ponovno ustvariti iz ohranjenih izvornih
podatkov in dokumentiranega postopka, ne bodo predmet
dolgoro¢ne hrambe.

2.3

Ali bodo podatki shranjeni
v zaupanja vrednem
repozitoriju?

X Da
O Ne

Ustrezno dokumentirani podatkovni nabori bodo objavljeni
in dolgoro¢no shranjeni v Repozitoriju Univerze v Ljubljani
(RUL), ki omogoca objavo raziskovalnih podatkov z
metapodatki in trajnim identifikatorjem. Za programsko
kodo, konfiguracije in ve¢je podatkovne pakete se lahko
uporabi tudi Zenodo, kadar je to primernejse glede na
velikost in vrsto rezultata. Isti podatkovni nabor ne bo brez
vsebinskega razloga podvojen v vec repozitorijih; v drugem
sistemu bo po potrebiobjavljen le povezovalni
metapodatkovni zapis.

Ce omejitve velikostirepozitorija ne bodo omogocale objave
vseh izvornih Orbitrap .raw datotek, bodo odprto objavljeni
najmanj metapodatki, reprezentativni oziroma z objavo
povezaniizvorni podatki, odprtiizvozi, obdelani rezultati,
skripte in natancen opis dostopa do preostalih dolgoro¢no
hranjenih podatkov.

Zagotovitev podatkov na nacin FAIR

Zagotavljanje najdljivosti podatkov (F)
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3.11

Alibodo podatki oznaceni s
trajnim identifikatorjem
(PID)?

X Da
O Ne

Zapisi v RUL bodo oznaceni s trajnim identifikatorjem vrste
Handle. Podatkovnim in programskim objavam v Zenodu bo
dodeljen DOI. Trajni identifikator bo naveden v znanstveni
publikaciji, README dokumentaciji in drugih povezanih
raziskovalnih rezultatih.

3.1.2

Kateri metapodatki bodo
ustvarjeni in kateri
metapodatkovni standardi
bodo pri tem upostevani?

Ustvarjeni bodo opisni, administrativni, tehnicniin
proveniencni metapodatki. Vkljuc¢evali bodo naslov in opis
nabora, ustvarjalce, institucijo, projekt J1-70052 in
financerja, klju¢ne besede, datum nastanka in objave,
razli¢ico nabora, licenco, pogoje dostopa, povezano
publikacijo oziroma programsko kodo ter formate datotek.
RUL uporablja elemente standarda Dublin Core; v Zenodu
bodo uporabljenanjegovazahtevana metapodatkovna polja.

Za racunalniSko nacrtovanje bodo zabeleZeni vir in razli¢ica
podatkov, postopek standardizacije, delitev mnozic, razliCica
kode in ogrodja, konfiguracija modela, hiperparametri,
naklju¢no seme, kontrolna vsota vhodnih datotek in kriteriji
izbora. Za sintezo bodo zabelezZeni identifikator serije,
reagenti, pogoji, izvajalec, datum, uporabljeni protokol in
povezava do spojine oziroma reakcijske zmesi.

Za BLI bodo zabeleZeniinstrument in razliica programske
opreme, tipin serijabiosenzorja, identitetain priprava tarce,
pufer, vzorec, koncentracija, temperatura, ¢asi korakov,
poloZaj na plos¢i, referencne in kontrolne meritve ter
parametri obdelave in prileganja. Za Orbitrap HRMS bodo
zabelezZeniinstrument, razlicica programske opreme,
metoda in sekvenca, polarnost, obmodje m/z, lo¢ljivost,
nastavitve vira, kalibracija, kromatografska metoda, vzorec,
injekcija, serija, kontrolni vzorci, datum, izvajalec ter vsi
parametri naknadne obdelave. Vsaka obdelana datoteka bo
povezljiva z izvorno datoteko.

3.1.3

Ali bodo metapodatki
vsebovali kljucne besede za
izboljsanje najdljivosti in
mozZnosti ponovne
uporabe?

X Da
O Ne

Metapodatkibodo vkljuéevalivsebinsko opredeljene klju¢ne
besede v slovenskem in angleSkem jeziku. Predvideni izrazi
so: farmacevtska kemija, organska sinteza, fotokemija,
fotokataliza, kombinatori¢na kemija, generativni modeli,
kemijske knjiznice, biointerferometrija, BLI, afinitetna
selekcija, AS-MS, HPLC-HRMS, Orbitrap, full scan, masna
spektrometrija, naknadna obdelava podatkov,
topoizomeraze in odkrivanje zdravil. Kljuéne besede bodo
vkljuene v repozitorijski zapis in README datoteko ter
usklajene s terminologijo povezanih publikacij.

3.2

Zagotavljanje dostopnosti podatkov (A)
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3.2.1 | Ali bodo vsi podatki odprto | [ D3
dostopni? Ne

Vsi podatki ne bodo takoj in v celoti odprto dostopni.
Zacasna omejitev bo mogoca zaradi priprave znanstvenih
objav, preverjanja kakovosti, varstva intelektualne lastnine
in preprecevanja prezgodnjega razkritja rezultatov, ki bi
lahko vplivalo na patentibilnost. Omejeni bodo samo
podatki, za katere je omejitev utemeljena. Metapodatki
bodo, kadar bo mogoce, objavljeni tudi v ¢asu embarga.

ObsezZnih izvornih Orbitrap .raw datotek morda zaradi
tehni¢nih omejitev in nesorazmerne velikosti ne bo mogoce
vseh neposredno objavitiv repozitoriju. Vtem primeru bodo
odprto objavljeni podatki, potrebni za preverjanje
objavljenih zakljuckov, skupaj z odprtimiizvozi, rezultati
obdelave, skriptamiin dokumentacijo; za preostale datoteke
bo v metapodatkih naveden nacin utemeljenega dostopa. Po
koncu postopkov zascite in preverjanja bodo podatki odprti
v najvec¢jem mogocem obsegu.

3.2.2 | Kdaj bodo podatki odprto Podatki, ki podpirajo znanstveno publikacijo, bodo, ¢e ne bo
dostopni in za koliko ¢asa? | pravnih, pogodbenih ali utemeljenih razlogov za embargo,
odprto dostopni najpozneje ob objavi publikacije in v njej
citirani s trajnim identifikatorjem. Pri potencialno
patentibilnih rezultatih bo javna objava izvedena po vloZitvi
prijave oziroma po odloditvi, da zas¢ita ni potrebna.

Podatkiin metapodatki bodo v izbranem repozitoriju
dostopni v skladu z dolgoro¢no politiko repozitorija. Ce
posameznih velikih izvornih datotek ne bo mogoce javno
hraniti brez ¢asovne omejitve, bodo trajno ohranjeni
najmanj metapodatki, dokumentacija, odprtiizvoziin
informacije o moZnosti dostopa.

3.2.3 | Nakaksen nacin bov Med izvajanjem projekta bodo neobjavljeni podatki dostopni
primeru omejitev pri ¢lanom projektne skupine prek institucionalnega okolja z
uporabi omogocen dostop | avtentikacijo in nadzorovanimi pravicami. Zunanji dostop bo
do podatkov med mogoc po odobritvi vodje projekta oziroma skrbnika
izvajanjem projektain po posameznega nabora ter po potrebiob predhodni ureditvi
njegovem zakljucku? zaupnosti, intelektualne lastnine in pogojev uporabe.

Po zakljucku projekta bo dostop do omejenih podatkov
mogoce zahtevati pri kontaktni osebi, navedeniv
metapodatkih. Zahteva bo presojena glede na pravne in
pogodbene omejitve, varstvo intelektualne lastnine, namen
uporabe, tehni¢no izvedljivost prenosa velikih datotek ter
razpoloZljivost dokumentacije. Projekt ne predvideva
zbiranja osebnih ali posebnih vrst osebnih podatkov.
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3.2.4 | Ali bo za dostop do Da
podatkov oz. njihovo ] Ne
branje potrebna dodatna
dokumentacija oz. Za branje in ponovno analizo dela podatkov bo potrebna
informacija o ustrezni dodatna dokumentacija in specializirana programska
programski opremi? oprema. lzvorne Thermo Scientific Orbitrap datoteke .raw

zahtevajo ustrezna orodja proizvajalca ali zdruZljivo
programsko opremo; kadar bo mogoce, bodo dodani odprti
izvozi .mzML. IzvorniBLI-podatki in senzogrami se analizirajo
z namensko programsko opremo instrumenta, zato bodo
priloZzeni tudi izvoZeni numeri¢ni podatki in opis vseh
korakov obdelave. Za .mnova, .cdxmlin morebitne lastniske
racunalniSske formate je potrebna ustrezna licen¢na
programska oprema.

README bo za vsak nabor navedel ime proizvajalca in
programske opreme, razli¢ico, operacijsko okolje, zahtevane
dodatke, uporabljene parametre, strukturo map in postopek
reprodukcije analize. Skripte, konfiguracije in okolja bodo
deljena v strojno berljivih formatih, kadar to dovoljujejo
licence. Dokumenti za dolgoro¢no branje bodo, kadar bo
mogoce, izvozeniv .txt, .csv, .json, .mzML, .svg, .pngin

PDF/A.

3.3 Zagotavljanje interoperabilnosti podatkov (I)

3.3.1 | Katere geslovnike oz. Pri pripravi podatkov in metapodatkov bomo uporabljali
Sifrante boste uporabili pri | uveljavijene identifikatorje in nadzorovane besednjake,
pripravi podatkov in kadar so primerni. Za biomedicinske pojme bomo uporabljali
metapodatkov? MeSH, za kemijske strukture standardizirane zapise SMILES,

InChl in InChlKey, za proteine in encime uveljavljene
identifikatorje podatkovnih zbirk ter dosledna imena tarc.
Enote bodo zapisane v skladu s Sl, analitski izrazi pa skladno
z uveljavljeno terminologijo masne spektrometrije,
kromatografije in biofizikalnih meritev.

Ker projekt povezuje generativhe modele, kombinatori¢ne
knjiZnice, sintezne serije, BLI-poskuse in HRMS-signale, bo
uporabljen tudilasten dokumentiran Sifrant identifikatorjev
spojin, reakcijskih zmesi, knjiznic, taré, BLI-meritev, HRMS-
sekvenc, izvornih datotek in potrjenih zadetkov. Sifrant ne
bo nadomescéal standardnih identifikatorjev; zagotavljal bo
sledljivo povezovanje podatkov med delovnimi sklopiin bo
objavljen skupaj z ustreznim podatkovnim naborom.
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3.3.2

Ali boste primorani
uporabiti manj poznane ali
lastne geslovnike oz.
Sifrante?

X Da
O Ne

Lasten projektnisifrant bo potreben za povezovanjevelikega
Stevila virtualno generiranih spojin, reakcijskih knjiznic,
vzorcev, BLI-senzogramov, HRMS-datotek, zaznanih signalov
in potrditvenih poskusov. Vseboval bo definicije polj, pravila
poimenovanja, dovoljene vrednostiin povezave s
standardnimi identifikatorji, kot so SMILES, InChlKey in
identifikatorjitar¢. Objavljen bo v odprtem strojno berljivem
formatu .csv oziroma .tsv skupaj z README dokumentacijo.

3.4

Zagotavljanje ponovne uporabe podatkov (R)

3.4.1

Na kakSen nacin boste
zagotovili dokumentacijo,
potrebno za ponovno
uporabo podatkov?

Vsak objavljeni podatkovni nabor bo opremljen z README
datoteko v formatu .txt ali.md. Ta bo vsebovala opis
projekta in nabora, ustvarjalce, strukturo map, pomen
datotek in stolpcev, enote, izvor podatkov, povezave med
izvornimiin obdelanimi datotekami, uporabljene
metapodatkovne standarde in geslovnike, programsko
opremo in razlicice, postopke zbiranja in obdelave, kriterije
vkljucitve ali izkljucitve signalov oziroma zadetkov, omejitve,
licenco, priporoceni nacin citiranja ter kontaktno osebo.

Za generativne modele bodo priloZeni opis vhodnih mnotic,
standardizacije, arhitekture oziroma vrste modela,
hiperparametrov, semen in kriterijev izbora. Za BLI bodo
dokumentirani protokol, referencna korekcija in model
prileganja. Za Orbitrap HRMS bodo dokumentiranizaporedje
obdelave, parametri detekcije in filtriranja signalov ter
povezava rezultatov z izvorno .raw datoteko. Kjer bo
mogoce, bodo prilozeniizvedljivi skripti, zvezki,
konfiguracijske datoteke in primer zagona.

3.4.2

Ali bodo vasi podatki javno
dostopni in licencirani z
odprtima licencama CC BY
oz. CCBY-SA, dabo s tem
omogocena ¢im Sirsa
ponovna uporaba?

X Da
O Ne

Odprto objavljeni raziskovalni podatki bodo praviloma
licencirani z licenco CC BY 4.0. Programska koda bo
objavljena pod ustrezno odprtokodno licenco, izbrano glede
na uporabljene knjiznice in druge odvisnosti. Za ponovno
uporabljene podatke in programsko opremo bodo
sposStovane izvorne licence in pogoji uporabe. Podatki ali
rezultati, ki so predmet embarga ali zascite intelektualne
lastnine, bodo licencirani Sele ob odprtju dostopa.
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3.4.3 | Kaksne postopke Za zagotavljanje kakovosti, zanesljivosti, sledljivosti in
zagotavljanja kakovosti ponovljivosti bomo:

podatkov boste uporabili?
- redno vzdrzevali, kalibrirali in preverjali delovanje
raziskovalne opreme;

- uporabljali standardizirane in dokumentirane protokole za
fotokatalitsko sintezo, BLI, afinitetno selekcijo, HPLC-HRMS in
potrditvene teste;

- uporabljali slepe, referenéne in kontrolne vzorce ter
tehni¢ne ponovitve, kjer je to ustrezno;

- preverjali identiteto in Cistoto ponovno sintetiziranih spojin
z neodvisnimi analitskimi metodami;

- pri BLI dokumentirali kakovost nalaganja tarce, referencno
korekcijo, nespecificno vezavo, ponovljivost senzogramov in
ustreznost izbranega modela prileganja;

- pri Orbitrap HRMS spremljali kalibracijo, stabilnost
retencijskih ¢asov in mase, odziv kontrolnih vzorcev, prazne
vzorce, prenos med injekcijami ter ponovljivost zaznave;

- izvorne .raw datoteke ohranjali nespremenjene in vse
obdelane rezultate povezali z razli¢ico programske opreme,
skripte in konfiguracije;

- razli¢ice seznamov signalov in zadetkov opremili z
datumom, avtorjem, kriteriji filtriranja in razlogi za ro¢ne
posege;

- generativne modele vrednotili na loc¢enih podatkovnih
mnozicah ter dokumentirali standardizacijo, odstranjevanje
dvojnikov, delitev podatkov, naklju¢na semena,
hiperparametre in merila kakovosti;

- uporabljalienoten sistem poimenovanja in projektni Sifrant
za povezovanjespojin, zmesi, BLI-poskusov, HRMS-datotek in
potrditvenih meritev;

- hraniliizvorne, obdelane in kon¢ne podatke v loéenih
mapah z nadzorom razlicic;

- klju€ne roéne prenose, izracune, identifikacije in povezave
signalov s strukturami preverili po nacelu pregleda drugega
¢lana projektne skupine;

- pred objavo izvedli notranji strokovni pregled podatkov,
metapodatkov, kode in README dokumentacije ter
upostevalirecenzijski postopek povezane znanstvene objave.

4. Eticni in pravni vidiki
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4.1 Ali obstajajo eti¢na ali O Da
pravna vpra3anja, ki bi Ne
lahko vplivala na deljenje
podatkov? Projekt ne predvideva osebnih podatkov, bioloskega

materiala ¢loveskega izvora ali drugih podatkov, ki bi sami
po sebizahtevali eticno odobritev. Nadeljenje lahko zacasno
vplivajo pravice intelektualne lastnine, pogodbene
obveznosti, licence ponovno uporabljenih podatkov in
programske opreme ter omejitve pri razkrivanju modelov
oziroma rezultatov pred vloZitvijo morebitne patentne
prijave. Te omejitve bodo obravnavane znadzorom dostopa,
embargom in predhodnim pregledom pred javno objavo.

4.2 Ali boste med izvajanjem [ Da
projekta obdelovali oz. Ne
hranili osebne podatke?

V projektu ne bomo obdelovali ali hranili osebnih podatkov.

4.3 Ali bodo med projektom [ Da
ustvarjene oz. ponovno Ne
uporabljene posebne vrste
osebnih podatkov? V projektu ne bodo ustvarjene ali ponovno uporabljene

posebne vrste osebnih podatkov.

4.4 Kako boste uredili Lastnistvo, upravljanje ter pravice do uporabe in objave
lastnistvo podatkov in raziskovalnih podatkov bodo urejeni s sporazumom o
morebitne avtorske sodelovanju oziroma delitvi dela in sredstev ter z internimi
pravice na podatkih, ki jih pravili sodelujocih raziskovalnih organizacij. Lastnik
boste ustvarili ali ponovno | podatkov bo praviloma organizacija, na kateri bodo podatki
uporabili? ustvarjeni, ob zagotavljanju pravic, potrebnih za izvedbo

skupnega projekta, preverjanje rezultatov in pripravo objav.
Za ponovno uporabljene podatke, programsko opremo,
modele in zbirke spojin bodo upostevane licence, pogoji
uporabe in zahteve glede citiranja izvornih avtorjev oziroma
upravljavcev. Pred odprto objavo kemijskih struktur,
generiranih knjiznic, novih fotokatalitskih reakcij, potrjenih
ligandov, kode ali modelov bo izveden pregled moznosti
zascite intelektualne lastnine. Prispevki sodelujocih k
podatkom, kodi, modelom in publikacijam bodo
dokumentirani.

5. Drugi raziskovalni rezultati
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5.1

Ali boste poleg podatkov
ustvarili ali ponovno
uporabili tudi druge
raziskovalne rezultate?

X Da
O Ne

Poleg raziskovalnih podatkov bodo ustvarjeni tudi drugi
raziskovalni rezultati: programska koda, skripte in
racunalniski delovni tokovi za kombinatori¢no naértovanje,
generativne modele in naknadno obdelavo HRMS-podatkov;
konfiguracije in po potrebi kontrolne tocke modelov;
eksperimentalni protokoli za fotokatalitsko sintezo, BLI-AS-
MS in potrjevanje zadetkov; ter fizicne knjiznice spojin in
ponovno sintetizirani potrjeni ligandi.

Koda in delovni tokovi bodo, kadar to dovoljujejo licence in
varstvo intelektualne lastnine, objavljeniv repozitoriju za
kodo ter arhivirani v Zenodu ali Software Heritage s trajnim
identifikatorjem in ustrezno odprtokodno licenco. Protokoli
bodo objavljeni kot spremljevalna dokumentacija
podatkovnega nabora oziroma v ustreznem repozitoriju. Za
fizicne spojine bo v publikaciji ali README opisan kontakt in
pogoji morebitnega dostopa, ob upostevanju
razpoloZljivosti, varnosti, pogodbenih obveznostiin
intelektualne lastnine.

Financna sredstva

Kaksni bodo stroski
ravnanja s podatki in
drugimi rezultati projekta
po nacelih FAIR in kako
bodo kriti?

Stroski ravnanja s podatki bodo povezani z organizacijo,
shranjevanjem, varnostnim kopiranjem, nadzorom
celovitosti, dokumentiranjem, pretvorbo formatov,
naknadno obdelavo, pripravo metapodatkov in objavo
podatkov. Posebejpomembnabo hramba obseznih full-scan
Orbitrap .raw datotek, izvedenih podatkovnih zbirk ter
razliCic analiz, skript in generativnih modelov.

Na podlagi trenutno pricakovane velikosti 100-1000 GB je
treba pred dokon¢no oddajo NRRP ponovno izracunati
posredni strosek hrambe z aktualno razlicico orodja DSW
Storage Cost Evaluator in z dejansko predvidenim obdobjem
hrambe. V dokument zato namenoma nivnesen
neutemeljen natancen znesek. Priprava podatkov,
pripadajocih metapodatkov, projektnega Sifranta, README
dokumentacije, odprtih izvozov in repozitorijskih objav bo
del raziskovalnega dela v okviru projekta.

Stroski bodo kriti iz sredstev projekta in obstojece
raziskovalne oziroma informacijske infrastrukture
sodelujocih institucij. Ob posodobitvah NRRP bo ocena
prilagojena dejanskemu obsegu Orbitrap podatkov in
stroSkom izbranega nacina dolgorocne hrambe.
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6.2

Kdo bo odgovorna oseba za
ravnanje z raziskovalnimi
podatki pri projektu?

Prof.dr. Janezlas, vodja projekta, bo odgovoren zaravnanje
z raziskovalnimi podatki celotnega projekta. Nosilci
posameznih raziskovalnih nalog bodo odgovorni za pravilno
ustvarjanje, poimenovanje, dokumentiranje, pravocasen
prenos in preverjanje varnostnih kopij podatkov svojega
delovnegasklopa. Tinka Leskovec, podatkovna svetovalka na
UL FFA, bo zagotavljala podporo pri vprasanjih NRRP,
repozitorijev, metapodatkov in nacel FAIR.

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: Prirocnik o odprti znanostiv Sloveniji. Univerza na
Primorskem. Dostopno na: https://www.hippocampus.si/ISBN/978-961-293-328-9.pdf.

Bezjak S., Grasic J., Korez B., Kverh B., LeskoSek B., Romih T., Vipavc Brvar |., Zagor$cak M.,
Zupani¢ A. (2025). Priro¢nik o naértovanju ravnanja z raziskovalnimi podatki. Ljubljana:
Zalozba Univerze v Ljubljani. [Dostopano DD. MM. LLLL]. Pridobljeno s:

https://nrrp.odprtaznanost.si/

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.

Verzija vprasalnika ARIS: 1.0 (z dne 15. 10. 2024)
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