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Introduccio al projecte QUANTUMGRAIN (i ACO)

De que van aguests projectes?

“\91"""&‘.@" = Quantum Chemistry on = . = Astro-Chemical Origins
C G “ Interstellar Grains E G
| = H2020-MSCA-ITN-2018
u I @ 32V|
ERC Consolidator Grant 2019 J = 13 entitats beneficiaries +
- 6 doctorands + 3 postdocs - 8 organitzacions socies
4 1)
\& Astro-Chemical Origins & = ~4M€
= ~x2M€ -
= Objectiu = Obijectius:

v Cientific: Desvelar la quimica dels grans de pols

v Cientific: Conéixer la historia del nostre sistema
interestel-lar per coneixer l'evolucié quimica a

solar utilitzant I'’Astroquimica com a eina

I'espai
v Formatiu: formar una nova generacié d’investigadors
interdisciplinaris utilitzant com a denominador comu
Simulacions de Quimica Computacional I'Astroquimica

Us de supercomputadors _ _ B
Observacions, Experiments, Supercomputacio



Introduccio al projecte QUANTUMGRAIN (i ACO)

Quins tipus de dades generen aquests projectes?

Simulacions Computacionals (QUANTUMGRAIN i ACO) Observacions (ACO) Experiments (ACO)
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SIMPLE = T / Java FITS: Wed Apr 20 ©B:09:29 CEST 2016 BITPIX =
servation 13421923328" CONTINUE " / & g A 8 & >
[1 Observation identifier ODNUMBER= 309 / [] Operational 1 Reflectivity (%) Group R3
start time for slew before the observation ORIGIN = 'Herschel Science Cent 2 Wav. (cm+1) Wav. (hm) Wav. (micron PRE95404
C_NOM = -24.476166666666664 / [deg] Requested Declination of pointing RA = 248 3 220 45486 45.486 17.4
ise referenk COMMENT ce frequency :
META_2 = 793.9 / [GHz] User requested final freqy 4 220 45386 45.386 221
Hz] Actual start local oscillator frequency LOFRQEND= 793.995 / [GHz] Actual end 5 221 45287 45.287 21.7
d V polarizations averaged HIERARCH key.TYPE='type’ 6 221 45189 45,189 234
RARCH  key.CUSMODE=" cushode HIERARCH key.INS| 7 222 45090 45.090 28.0
HIERARCH key.OBIECT='object’ HI
HIERARCH key.BAND="'Band’ 8 222 44992 44,992 28.4
HIERARCH key.IS-WBSV='wbsVscience' 9 223 44895 44.895 248
* PmsDSBMax " HIERARCH key.RMSMINS='rmsSSBMin® 10 223 44798 44.798 26.0
1" 224 44702 44.702 25.9
i i 12 224 44605 44.605 26.8
NAXIS = @ / Dimensionality
storyDataset' / java representation  INFO___ = 'History of product’ 13 225 44510 44.510 26.0
14 225 44414 44.414 20.9
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CLASS__= 'herschel u‘ﬂafa?EEA;::iel?u;:::tm:’a);:’:ar‘za:::;:::mon INFO___= 16 226 44225 44.225 201
Y 17 227 44131 44131 17.4
18 227 44037 44.037 16.4
1 bsPipeline(apid bsai b ) 19 228 43944 43.944 10.1
result = wbsPipeline(apid=103@,obs=inputobservationContext
result = level2Pipeline(obs=result,apid=1030) 2 et 43031 43251 22.1
8], level2_SAlgo=mkAmsAlgo,parallel=True)result = level2s5Pipeline(obs=result) 21 229 43759 43.759 313
22 229 43666 43.666 283
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o= 8 . . NAXIS = 24 230 43483 43.483 21.7
Following fields are private to the structure of the
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Aspectes importants abans de I’elaboracié del DMP

« Font de financament: public o privat?

—

» Recerca basica & avang del
coneixement

> Publicacions

Interés per a la societat tot en acces

Sense implicacions étiques i/o de OBERT » Dades generades
bioiseguretat

« No conflicte amb llei de proteccio de dades

—

 Pensar sobre les de dades que es generaran

Quantitat de dades: Tipus de dades: Format de les dades: Repositori de les dades:
Moltes? Imatges + videos + tiff + . mp4 + Supp. Info dels articles +
poques? fitxers escrits ASCII o .pdf plataformes d’accés obert

Zenodo



El repositori de dades Zenodo

. enciclopédia.cat
repositori Infraestructura tecnologica i de serveis creada el 2009 per donar
m Electrénica i informatica suport a la correcta implementacio de les politiques europees

Sistema informéatic on s'emmagatzema la informacié d’'una organitzacié amb la finalitat d'acces obert a pUbllcaCIOnS C|ent|f|ques y dades d InveStlgaCIO

que els seus membres la puguin compartir.

»  Zenodo és un repositori de dade recerca.

m » Va ser creat per OpenAlRE i el CERN per tal de proporcionar un lloc perqué els investigadors poguessin dipositar els seus conjunts
de dades

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

https://zenodo.org/

+ El codi que s’hi hostatja és citable

——— Es genera un DOI
del que es diposita

22000 EEEmmm—y o o r———

Quantum Chemistry on Interstellar Grains Binding Energies of Interstellar Relevant o~ R
S-bearing Species on Water Ice Mantles: A
Recent uploads FeT— Quantum Mechanical Investigation ” 1
la community de S sy e o S o

Quantumgrain B ——

Binding Energies of Interstellar Relevant S-bearing Species on Water Ice Mantles: A
Quantum Mechanical Investigation

MTUMG,
DJP ’?.,I

Jessica Perrero; (§ Joan Enrique-Romero; (3 Stefano Ferrero; ( Cecilia Ceccarell; @ Linda Podic; (& Claudio Codella;
Albert Rimola; @ Piero Ugliengo;

This Supporting Material contains: Fractional coordinates of HF-3c optimized adsorption complexes for both amorphous

Imatges de les v OpenAlRE
and crystalline periodic ice models in.mol format, editable with MOLDRAW, using CRYSTAL17 computer code; Images of -
i g estructures

dipositades Ny

Publication date’
ez [ <—— DOl de I'entrad
) Open Access ) [ Dot 18:5301/emmcdas790022]
5 L X . View Quantum Chemistry on Interstellar orants € l'entrada
Surface chemistry of molecules of astrophysical interest: theory and simulations Grains furcoe
Joan Enrique-Romero; Files and supplementary information from the "
Thesis manuscript on computational chemistry applied to surface astrochemistry problems by Joan ENRIQUE-ROMERO, GOSNIENCaS Ry car
developed in UNIVERSITE GRENOBLE ALPES and UNIVERSITAT AUTONOMA DE BARCELONA under the supervision of Fezdmee
Cecilia CECCARELLI and Albert RIMOLA. Abstract: In this thesis | have
Uploaded on January 10,2022 1
curtedby: Fitxers de
albertrimola
curtion policy: coordenades de v
ersions
Not specified <
eatc: les estructures

January 10,2022 e —

Harvesting API: d|pos|tades \ @ Preven | & Dowrion

OAIPMH Interface



Elaboracié del DMP: continguts

Summary Resum de l'origen/tipus de dades, format, mida, capacitat de reutilitzacid, i la seva ubicacié

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

A \ N
(Findable) (Accessibility) (Interoperability) (Reusability)

Making data findable
Sobre com de facil és trobar les dades generades

- Making data openly accessible
Sobre l'accés a les dades i com d’obertes sén

- Making data interoperable
Sobre la comparticié de les dades i possibilitat d’intercanvi d’informacié

- Increase data reuse
Sobre la reutilitzacié de les dades

- Allocation of resources and data security
Sobre la ubicacio i seguretat de les dades



Elaboracié del DMP: sobre la trobabilitat

Making data findable
(Sobre com de facil és trobar les dades generades) We will deposit and describe data in the

- Quantumgrain community of Zenodo, which
provides descriptors of each file to be searchable

- — Té un cercador de paraules clau
* Outline the identifiability and refer to standard

identification mechanism: genera DOI de les dades dipositades

* Outline the discoverability and identifiability of
data produced/used:

* Outline the search keywords:

* 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_V001l.out

« Specify what metadata will be created:

(Metadada: dades que descriuen altres dades)

En simulacions computacionals no hi ha esquemes estandards 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
calcul, tipus de calcul, etc.



Elaboracio del DMP: sobre ’accessibilitat

Making data openly accessible
(Sobre l'accés a les dades i com d’obertes son)

+ Specify how the data will be made available Zenodo, amb DOI per a cada entrada
(e.g., by deposition in a repository)

« Specify where the data will be deposited - »  Zenodo, comunitat Quantumgrain
» Specify how access will be provided if there
are restrictions on use No restrictions (at the moment)

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

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

« Specify which data will be made openly available

All raw and processed relevant data



Elaboracio del DMP: sobre P’interoperatibilitat | reutilitzacio

= Making data interoperable
(Sobre la compatrticié de les dades i possibilitat d’intercanvi d’informacio)

» Specify what data you will follow to facilitate interoperatibility

Us de fitxers ASCII: level of interoperatibility is high

» Specify standards vocabulary to allow interoperatibility

Vocabulari especifica (pero estandard) de la Quimica Computacional: DFT, Surface modeling, potential energy surface, etc...

* |ncrease datareuse

(Sobre la reutilitzacio de les dades)

+ Specify how data will be licenced « Specify the length of time the date wil remain re-usable

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

T : The same time as the computer codes (>20 years)
sempre que citi I'obra i 'autor)

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

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



Elaboracio del DMP: sobre ubicacio i seguretat

Allocation of resources and data security

(Sobre la ubicacié i seguretat de les dades)

Estimate the costs for making your data FAIR

Identify responsabilities for data management

Describe long term preservation

/
A

Plataforma gratuita. No associated
costs are foreseen

IP + investigadors responsables de dipositar
les dades en Zenodo

Zenodo = tag longevity



Conclusions

Elaboraci6é del DMP: No posar-se nervios! \
Keep calm and do it ﬁm

Motiu del DMP: Volen assegurar-se que es contempla una gestio FAIR
de les dades

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



