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Esquema de la presentació

• Introducció als projectes QUANTUMGRAIN (i ACO), en relació a la gestió de dades

• Aspectes importants abans de l’elaboració del Data Management Plan (DMP)

• El repositori de dades Zenodo

• Elaboració del DMP
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Introducció al projecte QUANTUMGRAIN (i ACO)

De què van aquests projectes?

▪ Astro-Chemical Origins

▪ H2020-MSCA-ITN-2018 

▪ 13 entitats beneficiàries + 

8 organitzacions sòcies

▪  4M €

▪ Objectius:

✓ Científic: Conèixer la història del nostre sistema

solar utilitzant l’Astroquímica com a eina

✓ Formatiu: formar una nova generació d’investigadors

interdisciplinaris utilitzant com a denominador comú

l’Astroquímica

Observacions, Experiments, Supercomputació

▪ Quantum Chemistry on 

Interstellar Grains

▪ ERC Consolidator Grant 2019

▪ 6 doctorands + 3 postdocs

▪  2M €

▪ Objectiu

✓ Científic: Desvelar la química dels grans de pols

interestel·lar per conèixer l’evolució química a

l’espai

Simulacions de Química Computacional

Ús de supercomputadors 



Introducció al projecte QUANTUMGRAIN (i ACO)

Quins tipus de dades generen aquests projectes?

Simulacions Computacionals (QUANTUMGRAIN i ACO)

Estructures atomístiques dinàmiques moleculars

Experiments (ACO)

Mesures experimentals

Observacions (ACO)

Mesures observacionals



Zenodo

Aspectes importants abans de l’elaboració del DMP

• Pensar sobre les de dades que es generaran

• Font de finançament: públic o privat?

tot en accés 

OBERT

➢ Publicacions

➢ Dades generades

Quantitat de dades:

Moltes?

poques? 

Tipus de dades:

Imatges + vídeos + 

fitxers escrits

Repositori de les dades:

Supp. Info dels articles +

plataformes d’accés obert

Format de les dades:

.tiff + .mp4 + 

ASCII o .pdf

• Recerca bàsica & avanç del 

coneixement

• Interès per a la societat

• Sense implicacions ètiques i/o de 

bioiseguretat

+

• No conflicte amb llei de protecció de dades



Es genera un DOI

del que es diposita

Infraestructura tecnològica i de serveis creada el 2009 per donar 

suport a la correcta implementació de les polítiques europees 

d’accés obert a publicacions científiques y dades d’investigació

El repositori de dades Zenodo

https://zenodo.org/

• Zenodo és un repositori de dades de recerca.

• Va publicar-se el 2013 i permet als investigadors de qualsevol àrea pujar arxius de fins a 50 GB

• El codi que s’hi hostatja és citable

• Va ser creat per OpenAIRE i el CERN per tal de proporcionar un lloc perquè els investigadors poguessin dipositar els seus conjunts 

de dades

la community de 

Quantumgrain

Imatges de les 

estructures 

dipositades

Fitxers de 

coordenades de 

les estructures 

dipositades

DOI de l’entrada



Elaboració del DMP: continguts

▪ Summary

▪ FAIR data

- Making data findable

- Making data openly accessible

- Making data interoperable

- Increase data reuse

- Allocation of resources and data security

Resum de l’origen/tipus de dades, format, mida, capacitat de reutilització, i la seva ubicació

Dades que compleixen els principis de trobabilitat, accessibilitat, interoperabilitat, i reutilitzabilitat

(Findable) (Accessibility) (Interoperability) (Reusability)

Sobre com de fàcil és trobar les dades generades

Sobre l’accés a les dades i com d’obertes són

Sobre la compartició de les dades i possibilitat d’intercanvi d’informació

Sobre la reutilització de les dades

Sobre la ubicació i seguretat de les dades



Elaboració del DMP: sobre la trobabilitat

▪ Making data findable

• Outline the discoverability and identifiability of 

data produced/used:

• Outline the search keywords:

• Outline the identifiability and refer to standard

identification mechanism:

• Outline naming conventions to follow:

MIT library rules: date(YYYYMMDD)_work package #_ESR/R#_associated program_short description of the file_version number_format extension

20211028_WP2_ESR1_CP2K_amorphous-ice_V001.out

• Specify what metadata will be created:

(Metadada: dades que descriuen altres dades)

En simulacions computacionals no hi ha esquemes estàndards de metadades amb les quals adscriure’s 

Vam crear manualment els esquemes de metadades d’acord amb els camps disponibles a Zenodo: metodologia, nom del programa de 

càlcul, tipus de càlcul, etc.

Té un cercador de paraules clau

genera DOI de les dades dipositades

We will deposit and describe data in the

Quantumgrain community of Zenodo, which

provides descriptors of each file to be searchable

(Sobre com de fàcil és trobar les dades generades)



Elaboració del DMP: sobre l’accessibilitat

▪ Making data openly accessible

• Specify how the data will be made available

(e.g., by deposition in a repository)

• Specify where the data will be deposited

• Specify how access will be provided if there

are restrictions on use

• Specify what methods or software tools are needed to access the data

• Specify which data will be made openly available

Zenodo, amb DOI per a cada entrada

Zenodo, comunitat Quantumgrain

No restrictions (at the moment)

Software lliure de lectura: necessitat de tenir les dades en fitxers ASCII (plane text files), o alternativament .pdf

All raw and processed relevant data

(Sobre l’accés a les dades i com d’obertes són)



Elaboració del DMP: sobre l’interoperatibilitat i reutilització

▪ Making data interoperable

• Specify what data you will follow to facilitate interoperatibility

Ús de fitxers ASCII: level of interoperatibility is high

• Specify standards vocabulary to allow interoperatibility

Vocabulari específica (però estàndard) de la Química Computacional: DFT, Surface modeling, potential energy surface, etc...

CC-BY (dret de copiar, distribuir, etc., 

sempre que citi l’obra i l’autor)

Data mostly computer-generated. Risc baix d’error humà After publication. No embargo of the data is planned

The same time as the computer codes (>20 years)

(Sobre la compartició de les dades i possibilitat d’intercanvi d’informació)

▪ Increase data reuse

• Specify how data will be licenced

• Describe data quality assurance • Specify when the data will be made available for re-use

• Specify the length of time the date wil remain re-usable

(Sobre la reutilització de les dades)



Elaboració del DMP: sobre ubicació i seguretat

▪ Allocation of resources and data security

• Estimate the costs for making your data FAIR

• Identify responsabilities for data management

• Describe long term preservation

Plataforma gratuïta. No associated

costs are foreseen

IP + investigadors responsables de dipositar 

les dades en Zenodo

Zenodo = tag longevity

(Sobre la ubicació i seguretat de les dades)



• Elaboració del DMP: No posar-se nerviós! 

Keep calm and do it

• Motiu del DMP: Volen assegurar-se que es contempla una gestió FAIR 

de les dades

• Recurs molt útil en el DMP: Repositori Zenodo (o d’altres similars). 

Conclusions


